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NOTA DEL AUTOR 
 
 
Calcular el espectro de RMN−1H de una molécula, significa hallar los valores de los desplazamientos químicos 
de todos los protones presentes y de las constantes de acoplamiento entre ellos. Hay ocasiones en las que es 
posible asignar cada señal a un protón determinado, pero otras veces no puede hacerse. 
 
Por ejemplo, el espectro del 3-bromopropino presenta las señales que se muestran a continuación: 
 
 























Los protones etiquetados HA son magnéticamente equivalentes y su acoplamiento con HX dará lugar a un 
doblete. Análogamente, el protón HX, al acoplarse con los dos protones A origina un triplete. Este hecho 
permite identificar sin dificultad los dos tipos de protones: la señal que aparece a frecuencia más alta 
corresponde a HA y la de frecuencia menor a HX. 
 
Sin embargo, cuando dos o más protones presentan el mismo tipo de señal, no puede hacerse la asignación de 
cada una de ellas a un protón determinado. 
 
 





















En este caso, cada uno de los tres protones (etiquetados A, M y X) da lugar a un doble doblete. El cálculo de 
los desplazamientos químicos y de las constantes de acoplamiento no permite hallar la correspondencia entre 
señales y protones. 
 
Este problema se presenta con bastante frecuencia y su solución es ajena al cálculo del espectro. Para poder 
establecer la correspondencia entre cada señal y un protón determinado, es necesario recurrir a las tablas de 
desplazamientos químicos y constantes de acoplamiento que figuran en la mayoría de libros de RMN. 
 
 II
Todos los espectros que figuran en el texto aparecen resueltos de forma explícita, esto es, en la solución no se 
indica la metodología seguida para establecer la correspondencia entre señales y protones. Por esta razón, el 
cálculo de algunos de ellos puede conducir fácilmente al desaliento, si no se tiene la paciencia de consultar la 
bibliografía para intentar decidir qué protón corresponde a una señal determinada. 
 
No obstante, existen dos apartados en los que se explica el método adecuado para realizar dicha asignación 
(cuando es posible hacerlo); uno de ellos está dedicado a los espectros de primer orden y el otro a los de 
segundo orden, empleando doble y/o triple resonancia. Ambas técnicas, especialmente la segunda, apenas 
son utilizadas en los análisis de espectros, pero se ha decidido incluirlas porque permiten calcular constantes 
de acoplamiento que de otro modo son inasequibles. 
 
En la bibliografía actual no es fácil encontrar espectros en los que aparezcan todas las constantes de 
acoplamiento de una molécula. Este hecho dificulta la simulación de espectros reales y obliga a utilizar las 
constantes de acoplamiento que aparecen en el banco de datos de la aplicación ACD/MNR, que trabaja 
utilizando 180000 desplazamientos químicos y 25000 constantes de acoplamiento experimentales. Con la 
ayuda de 3000 fragmentos estructurales, calcula ambos parámetros y muestra un espectro que, en la mayoría 
de los casos, es muy semejante al experimental. 
 
Todos los espectros se han simulado empleando ACD-HNMR y pueden clasificarse en tres categorías distintas, 
de acuerdo con los valores utilizados para los desplazamientos químicos y las constantes de acoplamiento. 
 









Estos espectros son superponibles, línea a línea*, con el espectro experimental: 
 
 
i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 
EXP. 2188.22 2181.98 2174.26 2167.97 1471.44 1469.86 1457.48 1455.90 1372.86 1371.27 1366.53 1364.94 639.29
SIMUL. 2188.23 2181.92 2174.25 2167.94 1471.44 1469.81 1457.46 1455.83 1372.85 1371.22 1366.54 1364.91 639.30
 
 
Los espectros simulados empleando valores de δ encontrados en la bibliografía y valores de J generados por la 










Estos espectros presentarán el mismo aspecto que los primeros con relación a los desplazamientos químicos, 
pero las líneas de cada señal pueden estar desplazadas, superpuestas o entrecruzadas de forma distinta que 
en el espectro experimental. 
 
Los espectros simulados empleando valores de δ y J generados por la aplicación se identifican con un 
asterisco (*) y en ocasiones pueden presentar diferencias significativas con el espectro real. 
 
 
* En espectroscopia de RMN el término correcto es banda. Sin embargo emplearemos la palabra línea, que es 










A continuación aparecen tres espectros de la misma molécula simulados de las tres formas: 
 
 

























































La tabla siguiente muestra los resultados de los tres tipos de simulación: 
 
 
cálculo  νA  δA  νB δB νX δX JAB JAX  JBX
(***)  375.048  6.251  360.660 6.011 437 00 7.283 3.30 2.01  0.90 
(**)  375.048  6.251  360.660 6.011 437 00 7.283 3.53 1.81  0.77 
(*)  363.64  6.061  378.990 6.316 427.25 7.121 3.53 1.81  0.77 
 
 
El cálculo de los desplazamientos químicos y las constantes de acoplamiento se ha realizado utilizando 
siempre los mismos criterios, con independencia de los datos de entrada introducidos en el simulador. Su 
fiabilidad se contrasta en cada caso indicando entre paréntesis, a continuación del resultado obtenido en el 
cálculo, el valor suministrado por la bibliografía o por el banco de datos de la aplicación: 
 
 
JAB = 7.53 Hz  (7.52)






Un aspecto importante a considerar es la separación entre líneas contiguas en una señal determinada. El 
simulador de espectros discrimina estas frecuencias con una precisión de centésimas de Hz y los actuales 
espectrómetros pueden hacerlo hasta 0.02 Hz. En consecuencia, los espectros se han calculado suponiendo 
que los resultados experimentales se obtienen con aparatos perfectamente calibrados, capaces de originar 
espectros de alta resolución, tanto en los valores de las frecuencias de cada línea como en su representación 
gráfica (anchura de línea = 0.05 Hz) 
 
En estos apuntes, aparecen espectros en los que la separación entre algunas líneas contiguas es igual o 
menor de 0.1 Hz. En el espectro real estas líneas estarán superpuestas si el registro se ha realizado en 
condiciones estandar y será imposible calcular las constantes de acoplamiento implicadas en ellas. 
 


































i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 648.67 648.39 648.28 647.99 647.88 647.59 647.47 647.19 
i 9 10 11 12 13 14 15 16 
fi 645.28 644.99 644.88 644.59 644.47 644.19 644.08 643.79 
 
 V
La multiplicidad de la señal que corresponde al protón M es la siguiente: 
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En un espectro de rutina (anchura de línea: 0.25 Hz) los cuatro cuartetes (entrecruzados dos a dos) no 
aparecen (cada pareja de cuartetes entrecruzados se transforman en una señal de 5 líneas): 
 
 

































La señal permite calcular los valores de JMX y JMY: 
 
 
( ) ( )MX 4 5 12 131J f f f f2 ⎡ ⎤= + − +⎣ ⎦ = 3.40 Hz ( ) ( ) ( ) ( )MY 1 3 6 8 9 11 14 16J f f f f f f f f− = − = − = − =? 0.40 Hz 
 
 
Sin embargo, resulta imposible calcular JAM, ya que su valor es la diferencia entre las líneas primera y segunda 
(ver espectro con anchura de línea 0.05 Hz) y esta última línea (la segunda) no aparece en el espectro 
registrado con una anchura de línea de 0.25 Hz. 
 
Esta dificultad se evita a veces utilizando otras señales del espectro en las que puedan calcularse las mismas 
constantes, pero hay ocasiones en las que no es posible hacerlo. 
 
El mayor problema que se plantea en el cálculo de un espectro de RMN no es que conste de demasiadas 
líneas, sino que aparezcan pocas. Por este motivo, es preferible iniciar el aprendizaje utilizando espectros en 
los que estén presentes todas las líneas, ya que solo así se podrá estar en condiciones de resolver situaciones 
reales más complejas. 
 
 
Con el fin de abordar esta problemática, al final de los apuntes aparece un apéndice dedicado a espectros en 
los que existe superposición de líneas. Allí figuran ejemplos que han sido calculados en otros apartados, sin 
tener en cuenta dicha limitación. Comparando los dos tipos de espectros, es fácil percibir qué constantes de 
acoplamiento no pueden calcularse cuando el espectro carece de la resolución adecuada. 
 
Hay ocasiones en las que la superposición de líneas se produce de forma inevitable, si el espectrómetro solo 















Protones B (acoplamiento con los tres protones X; dos cuartetes entrecruzados) 
 
 
120 MHz  
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Los cuatro espectros muestran que la situación no mejora al aumentar la potencia del aparato, ya que el tipo de 
entrecruzamiento no depende de esta variable. Es más, el espectro obtenido a 120 MHz presenta la mejor 
resolución. 
 
La radiofrecuencia a la que se han simulado los espectros merece un comentario adicional. Un gran número de 
moléculas da lugar a espectros de primer orden trabajando por encima de 220 MHz. No obstante, algunos 
espectros se han obtenido a 60−90 MHz con el fin de mostrar acoplamientos de segundo orden. Esto no 
significa que aumentando la radiofrecuencia de trabajo todos los sistemas pueden tratarse mediante la 
aproximación de primer orden. 
 
Los sistemas de segundo orden que aparecen en los apuntes son los siguientes: AB, AB2, A2B, ABX, AA’XX’ y 
AA’BB’. A radiofrecuencias elevadas, los cuatro primeros se transforman con relativa facilidad (aunque no 
siempre) en sistemas de primer orden: AX, AX2, A2X, y AMX. Sin embargo, con los sistemas AA’XX’ y AA’BB’ 



























































































También conviene tener en cuenta que, en la mayoría de los espectros, se han eliminado las señales que 
corresponden a protones que no están acoplados con otros protones (CO2Me, OH, NH2 CO2H ,etc.) Tampoco 




DESIGNACIÓN DE LOS SISTEMAS DE ESPIN 
 
Los sistemas de espin que constan de pocos protones magnéticamente no equivalentes se han designado de 
la forma habitual, es decir, las primeras letras del alfabeto (A, B, etc.) se emplean para identificar los protones 
con desplazamientos químicos grandes (mayores frecuencias de resonancia) Al disminuir el desplazamiento 
químico, las letras utilizadas son M, N, etc.; los protones con desplazamientos químicos menores se identifican 































 482.06 Hz (δAν = A : 8.034) 706.50 Hz (δAν = A : 7.850) Aν = 737.10 Hz (δA = 8.19) 
 469.71 Hz (δBν = B : 7.828) 685.80 Hz (δB Bν = BB : 7.620) Mν = 719.28 Hz (δM = 7.99) 
 267.14 Hz (δXν = X : 4.452)   Xν = 608.21 Hz (δX = 6.76) 
 
 
Los sistemas de espin complejos se han designado empleando una nomenclatura más flexible. En algunos 
casos, los protones aparecen etiquetados simplemente como A, B, C, D, etc., pero el sistema se nombra 
haciendo referencia al tipo concreto de desdoblamiento que presentan las señales; además, para facilitar la 
interpretación, aparecen entre paréntesis otros protones que están acoplados con los que constituyen el 

















Los protones AA’XX’ son los etiquetados AA’ y BB’ y los cuatro están acoplados con los dos protones E (Y2) Por 




En otros casos, existen protones que solo están acoplados con alguno de los que forman el sistema principal. 
Cuando se da esta situación, dichos protones aparecen entre corchetes a continuación de los protones con los 
















Los protones AA’XX’ son los etiquetados BB’ y CC’ y los cuatro están acoplados con el protón A (Z), pero 























En este caso, se trata de un sistema tipo ABX3: el protón A está acoplado con B, X y N, y también con los dos 
protones M. Por su parte, el protón B está acoplado con A, X y N. 
 
 
Finalmente, es de agradecer al National Institute of Advanced Industrial Science and Technology (AIST)* la 
elaboración del Spectral Database for Organic Compounds,SDBS. Gracias a él ha sido posible realizar la 



























TIPOS DE PROTONES EN RMN
 
Se designa sistema de espines a todo conjunto de núcleos que están mutuamente acoplados entre sí, pero que 
no lo están con ningún otro protón fuera del sistema considerado, y que originan unas formas de absorción 
reconocibles. Esta definición necesita dos aclaraciones: 
 
1. Dentro de un sistema de espines, no es necesario que cada uno de los protones esté acoplado con todos los 
protones restantes. 
 
2. La definición conlleva el hecho de que los distintos sistemas de espín en una molécula están aislados entre 
sí. Por ejemplo, los protones del grupo fenilo del benzoato de etilo constituyen un sistema de espines 















sistema de espines 1
sistema de espines 2
(dos sistemas de espines cuyos protones no interaccionan entre sí)  
 
 
Se entiende por conjunto de núcleos al conjunto formado por los núcleos que tienen el mismo desplazamiento 
químico en un medio aquiral. Estos núcleos pueden intercambiarse entre sí mediante operaciones de simetría, 
o bien a través de cualquier proceso físico (equilibrio entre conformaciones) o químico (equilibrio ceto-enólico) 




EQUIVALENCIA MAGNÉTICA Y EQUIVALENCIA QUÍMICA 
 
 
PROTONES MAGNÉTICAMENTE EQUIVALENTES 
 
Dos protones son magnéticamente equivalentes cuando no están acoplados entre sí* y son iguales las 
constantes de acoplamiento de cada uno de ellos con el resto de protones del sistema de espines al que 
pertenecen. Los protones magnéticamente equivalentes tienen siempre el mismo desplazamiento químico. 
 
Dos protones (o dos grupos metilo) que pertenecen a carbonos distintos son magnéticamente equivalentes si 


















Los grupos metilo unidos a los carbonos 2 y 3 son magnéticamente equivalentes. 
 




*Emplearemos la expresión “no acoplados entre sí” para indicar brevemente que la constante de acoplamiento entre dos 




Dos protones (o dos grupos metilo) que pertenecen al mismo átomo de carbono son magnéticamente 
equivalentes si dicho átomo de carbono está unido a dos radicales que no son quirales. Cuando los radicales 
son iguales, los dos protones (o metilos) reciben el nombre de homotópicos; si los radicales son distintos se 
designan como enantiotópicos (en una molécula sin átomos de carbono estereogénicos, los dos protones (o los 










(R no es quiral)
    enantiotópicos
(R y R' no son quirales)  
 
 
Dos protones (o dos grupos metilo) son homotópicos cuando al sustituir alternativamente cada uno de ellos por 
un grupo de prueba (P) se obtiene la misma molécula. Los protones de un grupo metilo son siempre 









































H2 y H3 son homotópicos
 
 
Dos protones (o dos grupos metilo) son enantiotópicos cuando al sustituir alternativamente cada uno de ellos 
por un grupo de prueba (P) se obtiene una pareja de enantiómeros. Los protones y grupos metilo 
























Finalmente, puede comprobarse sin dificultad que también son enantiotópicos los protones que pertenecen a 




























 HOMOTÓPICOS ENANTIOTÓPICOS DIFERENTES 
 
 Me1 y Me2 H1 y H2 Me y CH2
 
 H1 y H4 H1 y H3
 
 H2 y H3 H2 y H4
 













Los tres protones de cada grupo metilo son homotópicos y también lo son los de un metilo respecto al otro. Los 
seis protones son magnéticamente equivalentes y no están acoplados entre sí. 
 
Los dos protones de cada metileno son magnéticamente equivalentes (enantiotópicos) y no existe 
acoplamiento entre ellos. Cada protón de un grupo metileno es homotópico o enantiotópico respecto a uno de 
los dos protones del otro metileno y, en consecuencia, también serán magnéticamente equivalentes.  Es decir, 
los cuatro protones de los dos grupos metileno son magnéticamente equivalentes y tampoco están acoplados 
entre sí. 
 
Finalmente, los seis protones de los dos metilos respecto a los cuatro protones de los dos grupos metileno, no  
son magnéticamente equivalentes (ver más adelante) Las señales que aparecen en el espectro se deben 





PROTONES NO EQUIVALENTES MAGNÉTICAMENTE 
 
Dos protones no son magnéticamente equivalentes cuando están acoplados entre sí (la constante de 
acoplamiento entre ellos aparece en el espectro) y son distintas las constantes de acoplamiento de cada uno 
con el resto de protones del sistema de espines al que pertenecen. 
 
Para que dos protones pertenecientes a carbonos distintos no sean magnéticamente equivalentes, es condición 
suficiente (aunque no necesaria) que cada uno de los carbonos esté unido a radicales diferentes. En una 
situación como esta, ambos protones tienen distinto desplazamiento químico y la constante de acoplamiento 











Protones que no son magnéticamente equivalentes:
          
        H1 y H3  ;  H1 y H4  ;  H2 y H3  ;  H2 y H4
 
 
Hay ocasiones en las que dos protones que no son magnéticamente equivalentes, tienen el mismo 













δA = δA' ; δB = δB' δA = δA' ; δB = δB'
JAB      JA'B ; JAB'      JA'B' JAB      JA'B ; JAB'      JA'B'
JAB = JA'B' ; JAB' = JA'B JAB = JA'B' ; JAB' = JA'B  
 
 
En los ejemplos, HA y HA’ de un lado y HB y HB B’ de otro, no son magnéticamente equivalentes, están acoplados 
entre sí (JAA’ JBB’) y también lo están de distinta forma con el resto de protones: JAB ≠JA’B , JAB’ ≠ JA’B’, etc. 
 
Dos protones o dos grupos metilo, unidos al mismo átomo de carbono, no son magnéticamente equivalentes si 
dicho átomo de carbono es proquiral y está unido a un grupo quiral. Los dos protones (o grupos metilo) que 












Dos protones (o dos grupos metilo) son diastereotópicos cuando al sustituir alternativamente cada uno de ellos 
por un grupo de prueba (P) se obtiene una pareja de diastereoisómeros. Normalmente, pero no siempre, los 




























Por extensión, en las moléculas monocíclicas con un átomo de carbono estereogénico, los dos hidrógenos de 













































































Normalmente, los sistemas de espín estudiados en RMN-1H están formados por protones homotópicos o 
enantiotópicos unidos al mismo carbono, acoplados con otros protones también homotópicos o enantiotópicos 
que pertenecen a un carbono distinto. 
 
Con cierta frecuencia, en el acoplamiento entre este tipo de protones están implicados protones o grupos metilo 
diastereotópicos que, conviene recordarlo, cuando están unidos al mismo carbono, pueden estar acoplados 
entre sí. 
 
Sin embargo, en muchas ocasiones (especialmente en las moléculas acíclicas) los protones y grupos metilo 
diastereotópicos no aparecen acoplados ente sí y presentan el mismo desplazamiento químico. Es decir, a 




PROTONES QUÍMICAMENTE EQUIVALENTES 
 
Dos protones son químicamente equivalentes cuando tienen el mismo desplazamiento químico. La 
equivalencia magnética de dos protones implica su equivalencia química, pero la equivalencia química no 
siempre implica la equivalencia magnética. Es decir, dos protones magnéticamente equivalentes siempre son 
químicamente equivalentes (tienen el mismo desplazamiento químico); sin embargo, dos protones 
químicamente equivalentes pueden ser magnéticamente equivalentes, pero también pueden no serlo. 
 




 magnéticamente equivalentes 
 enantiotópicos (en un medio aquiral) 
 
 
  diastereotópicos con el mismo δ 
 magnéticamente no equivalentes 




PROTONES NO EQUIVALENTES QUÍMICAMENTE 
 
Dos protones no son químicamente equivalentes cuando tienen desplazamientos químicos distintos. Dos 
protones que no son químicamente equivalentes tampoco son magnéticamente equivalentes. La no-
equivalencia química implica la no-equivalencia magnética, pero la no-equivalencia magnética no implica 
necesariamente la no-equivalencia química (dos protones no equivalentes magnéticamente pueden tener el 
mismo desplazamiento químico) 
 
 
A continuación se muestran varios ejemplos, que pretenden aclarar los conceptos mencionados anteriormente. 
Se han elegido diferentes derivados de benceno, cuya simetría permite visualizar fácilmente los conceptos de 
























( ) ( ) ( )1 2 3H H Hδ δ δ= = = 7.36 ppm ( ) ( ) ( )1,2 1,3 2,3J meta J meta J meta= = = 2.15 Hz 
 
Los tres protones son química y magnéticamente equivalentes, tienen el mismo desplazamiento químico y la 

































( )1Hδ = 7.901 ppm ( )2Hδ = 7.706 ppm 1,2J = 8.51 Hz 
 
 
Los dos protones no son ni química ni magnéticamente equivalentes, ya que tienen distinto desplazamiento 

























( ) ( )1 3H Hδ δ= = 7.32 ppm ( )2Hδ = 7.08 ppm 1,2 2,3J J= = 8.20 Hz 
 
 
Los protones H1 y H3 son química y magnéticamente equivalentes, ya que tienen el mismo desplazamiento 
químico y la constante de acoplamiento de cada uno de ellos con H2 es la misma. Los protones H1 / H2 y H2 / 






































 ( ) ( )1 2H Hδ δ= = 7.37 ppm ( ) ( )3 4H Hδ δ= = 7.11 ppm 
 
 8.05 Hz 1,3 2,4J J= = 1,4 2,3J J= = 1.54 Hz 
 
 0.32 Hz 1,2J = 3,4J = 7.45 Hz 
 
 
 Protones químicamente equivalentes: H1 y H2, H3 y H4
 
 Protones no equivalentes químicamente: H1 y H3, H1 y H4, H2 y H3, H2 y H4. 
 
 Protones magnéticamente equivalentes: no existen 
 




Se trata de un sistema AA’BB’, en el que los protones A / A’ y B / B’ tienen el mismo desplazamiento químico 
(químicamente equivalentes), están acoplados entre sí (no equivalentes magnéticamente) y también están 
















































 ( ) ( )1 2H Hδ δ= = 7.28 ppm ( ) ( )3 4H Hδ δ= = 7.07 ppm 
 
 8.70 Hz 1,3 2,4J J= = 1,4 2,3J J= = 0.35 Hz 
 
 2.60 Hz 1,2J = 3,4J = 2.50 Hz 
 
 
 Protones químicamente equivalentes: H1 y H2, H3 y H4
 
 Protones no equivalentes químicamente: H1 y H3, H1 y H4, H2 y H3, H2 y H4. 
 
 Protones magnéticamente equivalentes: no existen 
 




Se trata de un sistema AA’BB’, en el que los protones A / A’ y B / B’ tienen el mismo desplazamiento químico 
(químicamente equivalentes), están acoplados entre sí (no equivalentes magnéticamente) y también están 






































 1.86 Hz 1,2 1,3J J= = = = 1,4J =7.85 Hz 0.43 Hz 
 
 
 Protones químicamente equivalentes: H2 y H3
 
 Protones no equivalentes químicamente: H1 y H2, H1 y H3, H1 y H4, H2 y H4, H3 y H4. 
 
 Protones magnéticamente equivalentes: H2 y H3
 
 Protones no equivalentes magnéticamente: H1 y H2, H1 y H3, H1 y H4, H2 y H4, H3 y H4. 
 
 
Se trata de un sistema (X)A2B en el que los protones A y B no tienen el mismo desplazamiento químico (no 
equivalentes químicamente), están acoplados entre sí (no equivalentes magnéticamente) y también están 






































                      (δi = δk)
¿están acoplados entre sí?¿están acoplados entre sí?
   ¿están unidos a un
    carbono proquiral?
¿están acoplados de
igual forma con otros
núcleos (l) (Jil = Jkl)
¿la constante de acoplamiento
    aparece en el espectro?
¿están unidos a un
  centro proquiral?
                              son enantiotópicos
 son idénticos en medios aquirales (indiscernibles) y
química / magnéticamente no equivalentes en medios
                           quirales (discernibles)
                              son diastereotópicos
 son química / magnéticamente no equivalentes en medios
                           quirales y aquirales (discernibles)
       protones "normales" química y
     magnéticamente no equivalentes
 
no son  magnéticamente equivalentes











                          son homotópicos
 son química y magnéticamente equivalentes
               en medios aquirales y quirales








APROXIMACIÓN DE PRIMER ORDEN 
 
ACOPLAMIENTO DE UN PROTÓN CON UNO O MÁS PROTONES IGUALES, DISTINTOS DEL PRIMERO (*) 
 
La frecuencia de resonancia de un protón H es el punto medio de todas las líneas que constituyen la señal de 
dicho protón. Si el número de líneas es impar, la frecuencia de resonancia coincide con la línea central de la 
señal. Si el número de líneas es par, la frecuencia de resonancia del protón es el punto medio entre cualquier 
pareja de líneas, que sean simétricas con relación al centro de la señal. 
 
La constante de acoplamiento entre dos protones es la diferencia entre las frecuencias de cualquiera de las 
parejas de líneas contiguas que constituyen la señal. 
 













  doblete 
 




















( )H 2 1 2 31f f f f3ν = = + +  ( ) ( ) ( )1 1 2 2 3
1J H f f f f
2
⎡ ⎤= − + −⎣ ⎦H  
 
 
(*) El término iguales se refiere a protones que son magnéticamente equivalentes. El término distintos se refiere 





En un cuartete, las cuatro líneas simétricas tienen las siguientes intensidades relativas: 1:3:3:1 
 
 
f1 f2 f3 f4
H
H












( ) ( ) 4H 1 4 2 3
1
1 1 1f f f f f
2 2 4
ν = + = + = i∑  
 


























( ) ( ) 5H 3 1 5 2 4 i
1
1 1 1f f f f f
2 2 5
ν = = + = + = f∑  
 























( ) ( ) ( ) 7H 4 1 7 2 6 3 5
1
1 1 1 1f f f f f f f
2 2 2 7
ν = = + = + = + = if∑  
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) (1 1 2 2 3 3 4 4 5 5 6 6 71J H f f f f f f f f f f f f6 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H )  
 




El sistema AX está formado por dos protones (A y X) química y magnéticamente no equivalentes acoplados 
entre sí. 
 
El protón A, por acoplamiento con el protón X da lugar a un doblete, y el protón X, por acoplamiento con el 
protón A, origina otro doblete. 
 
Las frecuencias del espectro se obtienen imponiendo ciertas restricciones a las energías de transición 
correspondientes al sistema AB (sistema de segundo orden; ver el apartado correspondiente) 
 
























ν= − X  1 
 
 
























La frecuencia de resonancia de cada protón y las constantes de acoplamiento se calculan utilizando los valores 
de las frecuencias que aparecen en la tabla de energías de transición: 
 
( )A 11 f f2ν = + 2  ( )X 3
1 f f
2
ν = + 4  
 
( ) ( )1 2 3 4 A AX A AX X AX X AX AX1 1 1 1f f f f J J J J J2 2 2 2ν ν ν ν⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞− = − = + − − = + − − =⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠  
 
 
EJEMPLO DE SISTEMA AX 
 











i 1 2 3 4 
fi 2143.12 2129.12 1746.88 1732.88
Ii 1.00 1.07 1.07 1.00 
 
 






















 ( )A 1 21 f f2ν = + = 2136.12 Hz AA 300




























 ( )X 3 41 f f2ν = + = 1739.88 Hz XX 300
νδ = = 5.80 ppm ( )AX 3 4J f f= − = 14.00 Hz 
 
 
Con el fin de comprobar si los resultados son aceptables, es conveniente calcular todas las frecuencias del 
espectro empleando la tabla de energías de transición (entre paréntesis aparecen las frecuencias del espectro): 
 














SISTEMAS AX2 / A2X 
 
El sistema AX2 está formado por dos protones química y magnéticamente equivalentes (X) acoplados con un 
tercer protón (A) que no es ni química ni magnéticamente equivalente a los dos primeros. El protón A, por 
acoplamiento con los dos protones X da lugar a un triplete, y los dos protones X, por acoplamiento con el 
protón A, originan un doblete. 
 
Las frecuencias del espectro se obtienen imponiendo ciertas restricciones a las energías de transición 
correspondientes a los sistemas AB2 y A2B (sistemas de segundo orden; ver el apartado correspondiente) 
 
 
 SISTEMA AX2 SISTEMA A2X 
 
Protón  Energías de transición  I (relativa)  Protón Energías de transición  I (relativa)
A  1 A Af Jν= + X   1 
 
A 1 A A
1f J
2
ν= + X  
 
4 
A  2 Af ν=   2 
 








A  3 A Af Jν= −   1   X 3 X Af Jν= +   1  
X  4 X A
1f J
2
ν= + X   4 
 
X 4 Xf ν=  
 
2 
X  5 X A
1f J
2
ν= − X X  4 
 

























La frecuencia de resonancia de cada protón y la constante de acoplamiento entre ellos se calculan utilizando 










ν = = ∑ i  ( )X 41 f f2ν = + 5  ( ) ( ) ( ) ( )AX 1 2 2 3 4 5 1 3 4 51J f f f f f f f f f f3= − = − = − = − + −  
 
 











EJEMPLO DE SISTEMA AX2
 





















i 1 2 3 4 5 
fi 696.00 690.00 684.00 453.00 447.00
Ii 1.00 2.08 1.08 4.25 4.08 
 
 
  ( )A 2 Af 690.00Hz 5.75ppmν δ= = = ( ) ( )x 4 5 X1 f f 450Hz 3.75ppm2ν δ= + = =  
 
 





Cálculo de las energías de transición: 
 
 (696.00) 1 A AXf J 690.00 6.00 696.00Hzν= + = + = 4 X AX1f J 450.00 3.00 453.00Hz2ν= + = + = (453.00) 
 
 (690.00) 2 Af 690.00ν= = Hz 5 X AX1f J 450.00 3.00 447.00Hz2ν= − = − = (477.00) 
 




EJEMPLO DE SISTEMA A2X 
 


















i 1 2 3 4 5 
fi 1501.51 1498.51 1002.99 999.98 996.99
Ii 4.12 4.21 1.08 2.08 1.00 
 
( )A 1 21 f f2ν = + = 1500.01 Hz (δA = 3.75) X 4fν = = 999.98 Hz (δX = 2.497) 
 
( ) ( ) ( )AX 1 2 3 4 4 5J f f f f f f 3.00H= − = − = − = z  
 
 
Cálculo de las energías de transición: 
 
 1 A AX
1f J
2
ν= + = 1500.01 + 1.5 = 1501.51 Hz (1501.51) 
 
 
 2 A AX
1f J
2
ν= − = 1500.01 – 1.5 = 1498.51 Hz (1498.51) 
 
 




 999.98 Hz (999.98) 4 Xf ν=
 
 








El sistema AX3 está formado por tres protones química y magnéticamente equivalentes (X) acoplados con un 
tercer protón (A) que no es ni química ni magnéticamente equivalente a los tres primeros. 
 
El protón A, por acoplamiento con los tres protones X da lugar a un cuartete, y los tres protones X, por 
















Protón Energía de transición 
A AX1 A AX A AX
J 3f J
2 2
ν ν= + + = + J
A AX2 A AX A A
J 1f J
2 2
ν ν= + − = + XJ
A AX3 A AX A A
J 1f J
2 2
ν ν= − + = − XJ
A AX4 A AX A A
J 3f J
2 2












Frecuencias de resonancia de los protones A y X: 
 
 
( ) ( ) ( )
4
A 1 4 2 3 i A
1
1 1 1f f f f f
2 2 4
ν = + = + = ∑  ( )X 51 f f2ν = + 6  
 
 
Constante de acoplamiento entre A y X: 
 
 






EJEMPLO DE SISTEMA AX3
 



























i 1 2 3 4 5 6 
fi 1320.87 1320.62 1320.37 1320.12 341.96 341.71



















( ) ( ) 4A 1 4 2 3 i
1
1 1 1f f f f f
2 2 4
ν = + = + = =∑ 1320.44 Hz AA 220νδ = = 6.002 ppm 
 












( )X 5 61 f f2ν = + = 341.88 Hz XX 220
νδ = = 1.554 ppm 
 








El sistema AX4 está formado por cuatro protones química y magnéticamente equivalentes (X) acoplados con un 
quinto protón (A) que no es ni química ni magnéticamente equivalente a los cuatro primeros. 
 
El protón A, por acoplamiento con los cuatro protones X da lugar a un quintete, y los cuatro protones X, por 




































i 1 2 3 4 5 6 7 
fi 1389.83 1389.58 1389.33 1389.08 1388.83 900.25 900.00 


























ν = = =∑ f 1389.33 Hz AA 220νδ = = 6.315 ppm 
 
 




















 ( )X 6 71 f f2ν = + = 900.125 Hz XX 220





El sistema AX6 está formado por seis protones química y magnéticamente equivalentes (X) acoplados con un 
séptimo protón (A) que no es ni química ni magnéticamente equivalente a los seis primeros. El protón A, por 
acoplamiento con los seis protones X da lugar a un septete, y los seis protones X, por acoplamiento con el 
protón A, originan un doblete. 
 





















i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 
fi 1277.86 1277.61 1277.36 1277.11 1276.86 1276.61 1276.36 378.79 378.54 























ν = = =∑ f 1277.11 Hz AA 220νδ = = 5.805 ppm 
 



















 ( )X 6 71 f f2ν = + = 378.66 Hz XX 220






El sistema A8X está formado por ocho protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con un 
noveno protón (X) que no es ni química ni magnéticamente equivalente a los ocho primeros. Los ocho protones 
A, por acoplamiento con el protón X dan lugar a un doblete, y el protón X, por acoplamiento con los ocho 
protones A, origina una señal con nueve líneas. Se ignora la existencia de protones diastereotópicos. 
 





















i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 
fi 751.42 750.22 657.27 656.07 654.87 653.67 652.47 651.27 650.07 648.87 647.67 





















 ( )A 1 21 f f2ν = + = 750.82 Hz AA 220





















ν = = =∑ f 652.47 Hz AX 220νδ = = 2.966 ppm 
 





El sistema AX9 está formado por nueve protones química y magnéticamente equivalentes (X) acoplados con un 
décimo protón (A) que no es ni química ni magnéticamente equivalente a los nueve primeros. El protón A, por 
acoplamiento con los nueve protones X da lugar a una señal con diez líneas, y los nueve protones X, por 
acoplamiento con el protón A, originan un doblete. 
 
























i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 
fi 1281.55 1281.30 1281.05 1280.80 1280.55 1280.30 1280.05 1279.80 1279.55 1279.30 248.73 248.48 












f1 f2 f3 f4 f5 f6 f7 f8 f9 f10
 ( ) 10A 5 6 i
1
1 1f f f
2 10
ν = + = ∑ = 1280.425 Hz AA 220νδ = = 5.820 ppm 
























 (X 11 121 f f2ν = + ) = 248.605 Hz XX 220







El sistema A2X2 está formado por dos protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con 
otros dos protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente 
equivalentes a los dos primeros. Los dos protones A, por acoplamiento con los dos protones X dan lugar a un 












La tabla de energías de transición es la siguiente: 
 
 
Protón  Energía de transición  Protón  Energía de transición 
A  1 A Af Jν= + X X X 4 X Af Jν= +  
A  2 Af ν=  X 5 Xf ν=  












ν = = ∑  
 
( ) ( ) ( )AX 1 2 2 3 1 31J f f f f f f2= − = − = −  ( ) ( ) ( )AX 4 5 5 6 4 6
1J f f f f f f
2





EJEMPLO DE SISTEMA A2X2
 























i 1 2 3 4 5 6 
fi 1070.39 1669.90 1669.41 1319.85 1319.36 1318.87





























ν = = =∑ f 1669.90 Hz AA 360νδ = = 4.639 ppm 
 




























ν = = =∑ f 1319.36 Hz XX 360νδ = = 3.665 ppm 
 






El sistema A2X3 está formado por dos protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con tres 
protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente equivalentes a 
los dos primeros. Los dos protones A, por acoplamiento con los tres protones X dan lugar a un cuartete, y los 











Tabla de energías de transición: 
 
























ν= − X  ⎯ ⎯ 
 
 ( ) ( ) 4A 1 4 2 3
1
1 1 1f f f f f
2 2 4




ν = = ∑  
 ( ) ( ) ( ) ( )AX 1 2 2 3 3 4 1 41 1J f f f f f f f f3 3⎡ ⎤= − + − + − = −⎣ ⎦  ( ) ( ) ( )AX 5 6 6 7 5 7
1J f f f f f f
2
= − = − = −  
 
 
EJEMPLO DE SISTEMA A2X3
 



























i 1 2 3 4 5 6 7 





















1 f 1576.70 Hz : 7.167
4

















1 f 503.80 Hz : 2.29
3






El sistema A2X4 está formado por dos protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con 
cuatro protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente 
equivalentes a los dos primeros. Los dos protones A, por acoplamiento con los cuatro protones X dan lugar a 
un quintete, y los cuatro protones X, por acoplamiento con los dos protones A, originan un triplete. 
 
 



























i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 864.82 864.58 864.34 864.10 863.86 613.82 613.58 613.34 

























ν = = =∑ f 864.34 Hz AA 220νδ = = 3.929 ppm 






























El sistema A2X6 está formado por dos protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con seis 
protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente equivalentes a 
los dos primeros. Los dos protones A, por acoplamiento con los seis protones X dan lugar a un septete, y los 
seis protones X, por acoplamiento con los dos protones A, originan un triplete. 
 






















i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 
fi 887.94 887.69 887.44 887.19 886.94 886.69 886.44 362.23 361.98 361.73 























ν = = =∑ f 864.34 Hz AA 220νδ = = 4.033 ppm 





























El sistema A8X2 está formado por ocho protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con 
dos protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente 
equivalente a los ocho primeros. Los ocho protones A, por acoplamiento con los dos protones X dan lugar a un 
triplete, y los dos protones X, por acoplamiento con los ocho protones A, origina una señal con nueve líneas. 
 
 















i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 
fi 755.78 755.52 755.26 160.06 159.80 159.54 159.28 159.02 158.76 158.50 158.24 157.98 

















































ν = = =∑ f 159.02 Hz AX 220νδ = = 0.723 ppm 





El sistema A2X9 está formado por dos protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con 
nueve protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente 
equivalente a los dos primeros. Los dos protones A, por acoplamiento con los nueve protones X dan lugar a 
una señal con diez líneas, y los nueve protones X, por acoplamiento con los dos protones A, origina un triplete. 
 

























i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 
fi 730.95 730.70 730.45 730.20 729.95 729.70 729.45 729.20 728.95 728.70 230.24 229.99 229.74






















f1 f2 f3 f4 f5 f6 f7 f8 f9 f10
 ( ) 10A 5 6 i
1
1 1f f f
2 10
ν = + = ∑ = 729.825 Hz AA 220νδ = = 3.317 ppm 































El sistema A3X3 está formado por tres protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con tres 
protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente equivalentes a 
los tres primeros. Los tres protones A, por acoplamiento con los tres protones X dan lugar a un cuartete, y los 
tres protones X, por acoplamiento con los tres protones A, originan otro cuartete. 
 
 


























i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 543.88 543.67 543.46 543.25 478.35 478.14 477.93 477.72 

















f1 f2 f3 f4   ( ) 4A 2 3 i
1
1 1f f f
2 4
ν = + = ∑ = 543.565 Hz AA 220νδ = = 2.471 ppm 




















 ( ) 8X 6 7 i
5
1 1f f f
2 4





El sistema A4X3 está formado por cuatro protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con 
tres protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente 
equivalentes a los cuatro primeros. Los cuatro protones A, por acoplamiento con los tres protones X dan lugar a 
un cuartete, y los tres protones X, por acoplamiento con los cuatro protones A, originan un quintete. 
 
 






















i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 
fi 832.51 832.26 832.01 831.76 375.80 375.55 375.30 375.05 374.80 











f1 f2 f3 f4  
 ( ) 4A 2 3 i
1
1 1f f f
2 4
ν = + = ∑ = 832.13 Hz AA 220νδ = = 3.782 ppm 























El sistema A3X6 está formado por tres protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con seis 
protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente equivalentes a 
los tres primeros. Los tres protones A, por acoplamiento con los seis protones X dan lugar a un septete, y los 
seis protones X, por acoplamiento con los tres protones A, originan un cuartete. 
 
























i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 
fi 525.40 525.19 524.98 524.77 524.56 524.35 524.14 476.03 475.82 475.61 475.40 




























ν = = =∑ f 524.77 Hz AA 220νδ = = 2.385 ppm 













f8 f9 f10 f11  
 ( ) 11X 9 10 i
8
1 1f f f
2 4
ν = + = =∑ 475.715 Hz XX 220νδ = = 2.162 ppm 




El sistema A4X4 está formado por cuatro protones química y magnéticamente equivalentes (A) acoplados con 
cuatro protones X (química y magnéticamente equivalentes) que no son ni química ni magnéticamente 
equivalentes a los cuatro primeros. Los cuatro protones A, por acoplamiento con los cuatro protones X dan 



























i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 
fi 777.39 777.21 777.03 776.85 776.67 731.13 730.95 730.77 730.59 730.41 



















ν = = =∑ f 777.03 Hz AA 220νδ = = 3.532 ppm 
 ( ) ( ) ( ) ( )AX 1 2 2 3 3 4 1 41 1J f f f f f f f f3 3⎡ ⎤= − + − + − = − =⎣ ⎦ 0.18 Hz 
 HX














ν = = =∑ f 730.77 Hz XX 220νδ = = 3.322 ppm 
 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )AX 6 7 7 8 8 9 9 10 6 101 1J f f f f f f f f f f4 4⎡ ⎤= − + − + − + − = − =⎣ ⎦ 0.18 Hz 
 
 
ACOPLAMIENTO DE UN PROTÓN CON DOS TIPOS DISTINTOS DE PROTONES  
 
En los esquemas de desdoblamiento que aparecen a continuación sólo se muestran las señales que 
corresponden al protón H, acoplado simultáneamente con H1 y H2. En consecuencia, se prescinde de la señal 
del protón H1 al acoplarse con H y H2; tampoco aparece la señal del protón H2 al acoplarse con H y H1. 
 
La frecuencia de resonancia del protón H es el punto medio de todas las líneas que constituyen la señal de 
dicho protón. Si el número de líneas es impar, la frecuencia de resonancia coincide con la línea central de la 
señal. Si el número de líneas es par, la frecuencia de resonancia del protón es el punto medio entre cualquier 
pareja de líneas, que sean simétricas con relación al centro de la señal. 
 
En este caso existen dos constantes de acoplamiento distintas: J(H,H1) y J(H,H2) Es importante aclarar que el 
modo más adecuado de realizar el desdoblamiento de la señal consiste en comenzar por la constante de 
acoplamiento mayor (parte superior del esquema) y finalizar con el desdoblamiento de la señal que 
corresponde a la constante de acoplamiento menor (parte inferior del esquema). Así se evita un 
entrecruzamiento artificial de líneas que complica innecesariamente la interpretación del espectro. 
 
La forma de calcular las dos constantes de acoplamiento aparece en cada uno de los esquemas y requiere una 
aclaración adicional. Como norma general, es conveniente utilizar el mayor número de frecuencias posible en 
el cálculo, ya que así se promedian las desviaciones de las frecuencias que aparecen en el espectro. Estas 
desviaciones se deben a que ningún espectro puede interpretarse estrictamente mediante una aproximación de 






En un doble doblete no puede haber entrecruzamiento de líneas, pero existe superposición entre f2 y f3 cuando 























 doble doblete doble doblete 
  (superposición de líneas: falso triplete) 
 
( ) ( ) 4H 1 4 2 3
1
1 1 1f f f f f
2 2 4





Cuando la constante de acoplamiento entre H y los dos protones H2 es menor que entre H y el tercer protón H1, 
la señal consta de dos tripletes diferenciados: 
 









 J(HH2) < J(HH1)
 
 
 doble triplete 
 
 (Tipo 1) 
 
( ) ( ) ( ) 6H 1 6 2 5 3 4
1
1 1 1 1f f f f f f f
2 2 2 6
ν = + = + = + = i∑  
( ) ( ) ( ) ( ) (2 1 2 2 3 4 5 5 61J H f f f f f f f f4 ⎡ ⎤= − + − + − + −⎣ ⎦H )  ( ) ( )1 2 5J  H f f= −H  
 
En un doble triplete del Tipo 1 puede haber entrecruzamiento y/o solapamiento de líneas, dependiendo de los 
valores relativos de las dos constantes de acoplamiento: 
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( ) ( ) ( ) 6H 1 6 2 5 3 4
1
1 1 1 1f f f f f f f
2 2 2 6
ν = + = + = + = i∑  
 
( ) ( ) ( ) ( ) (2 1 2 2 4 3 5 5 61J H f f f f f f f f4 ⎡ ⎤= − + − + − + −⎣ ⎦H )  ( ) ( )1 2 5J H f f= −H  
 




Cuando la constante de acoplamiento entre H y los dos protones H2 es mayor que entre H y el tercer protón H1, 














 doble triplete entrecruzado 
 
 (Tipo 2) 
 
( ) ( ) ( ) 6H 1 6 2 5 3 4
1
1 1 1 1f f f f f f f
2 2 2 6
ν = + = + = + = i∑  ( ) ( ) ( ) (1 1 2 3 4 51J H f f f f f f3 )6⎡ ⎤= − + − + −⎣ ⎦H  
 






Cuando la constante de acoplamiento entre H y los tres protones H2 es menor que entre H y el cuarto protón 
H1, la señal consta de dos cuartetes diferenciados: 
 
H














 doble cuartete 
 
 (Tipo 1) 
 
( ) ( ) ( ) ( ) 8H 1 8 2 7 3 6 4 5
1
1 1 1 1 1f f f f f f f f f
2 2 2 2 8
ν = + = + = + = + = i∑  ( ) ( ) (1 2 3 61J H f f f f2 )7⎡ ⎤= + − +⎣ ⎦H  
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) (2 1 2 2 3 3 4 5 6 6 7 7 81J H f f f f f f f f f f f f6 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H )  
 
En un doble cuartete del Tipo 1 puede haber entrecruzamiento y/o solapamiento de líneas, dependiendo de los 
valores relativos de las dos constantes de acoplamiento: 
 
H














 dos cuartetes entrecruzados 
 (Tipo 1) 
 
( ) ( ) ( ) ( ) 8H 1 8 2 7 3 6 4 5
1
1 1 1 1 1f f f f f f f f f
2 2 2 2 8
ν = + = + = + = + = i∑  ( ) ( ) (1 2 3 61J H f f f f2 )7⎡ ⎤= + − +⎣ ⎦H  
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 1 2 2 3 3 5 4 6 6 7 7 81J H f f f f f f f f f f f f6 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H  
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Tipo 2 
Cuando la constante de acoplamiento entre H y los tres protones H2 es mayor que entre H y el cuarto protón H1, 
la señal consta de dos cuartetes entrecruzados: 
 
H














 doble cuartete 
 
 (Tipo 2) 
 
( ) ( ) ( ) ( ) 8H 1 8 2 7 3 6 4 5
1
1 1 1 1 1f f f f f f f f f
2 2 2 2 8
ν = + = + = + = + = i∑  ( ) ( ) ( ) ( ) (1 1 2 3 4 5 6 71J H f f f f f f f f4 )8⎡ ⎤= − + − + − + −⎣ ⎦H  
























( ) ( ) ( ) ( ) 8H 5 1 9 2 8 3 7 4 6 i
1
1 1 1 1 1f f f f f f f f f
2 2 2 2 8
ν = = + = + = + = + = f∑  ( ) ( ) (1 2 5 51J H f f f f2 )8⎡ ⎤= − + −⎣ ⎦H  
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 1 2 2 3 4 5 5 6 7 8 8 91J H f f f f f f f f f f f f6 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H  
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En un triple triplete puede haber entrecruzamiento y/o solapamiento de líneas, dependiendo de los valores 




















 tres tripletes entrecruzados 
 
( ) ( ) ( ) ( ) 8H 5 1 9 2 8 3 7 4 6
1
1 1 1 1 1f f f f f f f f f
2 2 2 2 8
ν = = + = + = + = + = if∑  
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 1 2 2 4 3 5 5 7 6 8 8 91J H f f f f f f f f f f f f6 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H  
( ) ( ) ( )1 2 5 51J H f f f f2 8⎡ ⎤= + − +⎣ ⎦H  
 
TRES CUARTETES (CUATRO TRIPLETES) 
 
Tipo 1 
Cuando la constante de acoplamiento entre H y los tres protones H2 es menor que entre H y los dos protones 























( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 12H 1 12 2 11 3 10 4 9 5 8 6 7
1
1 1 1 1 1 1 1f f f f f f f f f f f f f
2 2 2 2 2 2 12
ν = + = + = + = + = + = + = ∑ i  
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 1 2 2 3 3 4 5 6 6 7 7 8 9 10 10 11 11 121J H f f f f f f f f f f f f f f f f f f9 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H  
 






























( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 12H 1 12 2 11 3 10 4 9 5 8 6 7
1
1 1 1 1 1 1 1f f f f f f f f f f f f f
2 2 2 2 2 2 12
ν = + = + = + = + = + = + = ∑ i  
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 1 2 2 3 3 5 4 6 6 7 7 9 8 10 10 11 11 121J H f f f f f f f f f f f f f f f f f f9 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H  
 




Cuando la constante de acoplamiento entre H y los tres protones H2 es mayor que entre H y los dos protones 





















 cuatro tripletes 
 
 (Tipo 2) 
 
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 12H 1 12 2 11 3 10 4 9 5 8 6 7
1
1 1 1 1 1 1 1f f f f f f f f f f f f f
2 2 2 2 2 2 12
ν = + = + = + = + = + = + = ∑ i  
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )1 1 2 2 3 4 5 5 6 7 8 8 9 10 11 11 121J H f f f f f f f f f f f f f f f f8 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H  
 
( ) ( ) ( ) ( ) (2 2 5 5 8 5 8 8 11 1J H f f f f f f f f2 2⎡ ⎤ ⎡= + − + = + − +⎣ ⎦ ⎣H )1 ⎤⎦  
 
 






























( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 12H 1 12 2 11 3 10 4 9 5 8 6 7
1
1 1 1 1 1 1 1f f f f f f f f f f f f f
2 2 2 2 2 2 12
ν = + = + = + = + = + = + = ∑ i  
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )1 1 2 2 4 3 5 5 7 6 8 8 10 9 11 11 121J H f f f f f f f f f f f f f f f f8 ⎡ ⎤= − + − + − + − + − + − + − + −⎣ ⎦H  
 
































 cuatro cuartetes 
 
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 16H 1 16 2 15 3 14 4 13 5 12 6 11 7 10 8 9 i
1
1 1 1 1 1 1 1 1 1f f f f f f f f f f f f f f f f f
2 2 2 2 2 2 2 2 16
ν = + = + = + = + = + = + = + = + = ∑  
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) (2 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 161J H f f ... f f f f ... f f f f ... f f f f ... f f12 ⎡ ⎤= − + + − + − + + − + − + + − + − + + −⎣ ⎦H )  
 





En un cuartete de cuartetes puede existir entrecruzamiento y/o solapamiento de líneas, dependiendo de los 






























 cuatro cuartetes entrecruzados 
 
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 16H 1 16 2 15 3 14 4 13 5 12 6 11 7 10 8 9 i
1
1 1 1 1 1 1 1 1 1f f f f f f f f f f f f f f f f f
2 2 2 2 2 2 2 2 16
ν = + = + = + = + = + = + = + = + = ∑  
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 1 2 3 5 6 7 8 10 11 13 12 14 15 16J H f f ... f f ... f f ... f f ... f f ... f f ... f f= − = = − = = − = = − = = − = = − = = −H  
 

























SISTEMAS FORMADOS POR TRES TIPOS DISTINTOS DE PROTONES
 
El cálculo de este tipo de sistemas implica determinar el valor de tres frecuencias de resonancia (νA, νM, νX) y 







































































El sistema AMX está formado por tres protones química y magnéticamente no equivalentes acoplados entre sí. 
Cada uno de los tres protones, por acoplamiento con los otros dos, da lugar a un doble doblete. 
 
 















Intensidades de las líneas:  1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12I I I I 1 ; I I I I 1 ; I I I I= = = = = = = = = = = = 1
 
 
Las frecuencias del espectro se obtienen imponiendo ciertas restricciones a las energías de transición 
correspondientes al sistema ABX (sistema de segundo orden; ver p. 179). A continuación aparece el resultado 





Protón  Energías de transición Protón Energías de transición 
A  ( )1 A AM AX1f J2ν= + + J  M ( )7 M AM AX1f J2ν= − − J  
A  ( )2 A AM AX1f J2ν= + − J M ( )8 M AM AX
1f J
2
ν= − + J  
A  ( )3 A AM AX1f J2ν= − − J X ( )9 X AX MX
1f J
2
ν= + + J  
A  ( )4 A AM AX1f J2ν= − + J X ( )10 X AX MX
1f J
2
ν= + − J  
M  ( )5 M AM AX1f J2ν= + + J X ( )11 X AX MX
1f J
2
ν= − − J  
M  ( )6 M AM AX1f J2ν= + − J X ( )12 X AX MX
1f J
2
ν= − + J  
 
 
Con independencia de los valores relativos de JAM, JAX y JMX siempre se cumple: 
 
 
( ) ( ) ( )
4 8




ν ν ν= = =∑ ∑ 12
9
1 f
4 ∑  
 
 
Para ser consecuentes con la única condición impuesta en el cálculo (νA > νM > νX) es necesario previamente 
dar valores relativos a las tras constantes de acoplamiento, ya que de ellos depende la mayor o menor energía 
de una transición determinada. 
 




























Hay seis tipos diferentes de espectros AMX. No obstante, todos ellos tienen la misma apariencia, con 







1 A AM AX
2 A AM AX
3 A AM AX




























1 A AX AM
2 A AX AM
3 A AX AM




























5 M AM MX
6 M AM MX
7 M AM MX
























5 M MX AM
6 M MX AM
7 M MX AM































9 X AX MX
10 X AX MX
11 X AX MX
























9 X MX AX
10 X MX AX
11 X MX AX














































9 X AX MX
10 X AX MX
11 X AX MX
























5 M AM MX
6 M AM MX
7 M AM MX
























1 A AM AX
2 A AM AX
3 A AM AX



















































 Protón A Protón M Protón X 
 
 ( ) ( )AX 1 2 3 4f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 5 6 7 8f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 9 10 11 12f f f f= − = −J  
 
 ( ) ( )AM 1 3 2 4f f f f= − = −J  ( ) ( )AM 5 7 6 8f f f f= − = −J  ( ) ( )AX 9 11 10 12f f f f= − = −J  
 
 
Con independencia de los valores relativos de JAM, JAX y JMX , las diferencias: (f1−f2)  ,  (f1−f3)  ,  (f5−f6) , (f5−f7) , 
(f9–f10) y (f9–f11) permiten realizar su cálculo sin problemas. Esto es, cualquier sistema AMX se puede resolver 
sin necesidad de hacer referencia a los seis tipos reseñados con anterioridad. 
 
 
 Protón A: JAM y JAX están relacionadas con las frecuencias (f1−f2) y (f1−f3) 
 
 Protón M: JAM y JMX están relacionadas con las frecuencias (f5−f6) y (f5−f7) 
 
 Protón X: JAX y JMX están relacionadas con las frecuencias (f9−f10) y (f9−f11) 
 
 
Cada una de las tres constantes de acoplamiento aparece repetida en dos de los tres grupos de señales: JAM 




Las diferencias iguales que están en HA y HM son el valor de JAM
 
 “ “ “ HA y HX son el valor de JAX
 




MÉTODO GENERAL DE ANÁLISIS DE UN SISTEMA AMX 
 
 
















i 1 2 3 4 5 6 
fi 1359.22 1351.23 1349.21 1341.22 1207.38 1202.37
i 7 8 9 10 11 12 




Las frecuencias de resonancia de cada protón se calculan mediante las expresiones que aparecen a 
continuación: 
 




1 f 1350.22 Hz 4.50 ppm
4
ν δ= = =∑  
 




1 f 1199.87 Hz 4.00 ppm
4
ν δ= = =∑  
 




1 f 1049.91Hz : 3.50 ppm
4
ν δ= =∑  
 
 
Las tres constantes de acoplamiento están relacionadas con las siguientes frecuencias: 
 
 
 Protón A: JAM y JAX están relacionadas con las frecuencias (f1−f2) y (f1−f3) 
 
 
 Protón M: JAM y JMX están relacionadas con las frecuencias (f5–f6) y (f5−f7) 
 
 





Se calculan estas seis diferencias: 
 
 
 Protón A: ( ) ( )1 2 1 3f f 7.99 Hz ; f f 10.01Hz− = − =  
 
 
 Protón M: ( ) ( )5 6 5 7f f 5.01Hz ; f f 10.00 Hz− = − =   
 
 
 Protón X: ( ) ( )9 10 9 11f f 5.00 Hz ; f f 7.98 Hz− = − =   
 
 
Cada una de las tres constantes de acoplamiento aparece repetida en dos de los tres grupos de señales: JAM 




Las diferencias iguales que están en HA y HM son el valor de JAM = 10.0 Hz 
 
 
 “ “ “ HA y HX son el valor de JAX = 7.98 Hz 
 
 




Una vez conocidos los valores relativos de JAM, JAX y JMX (en el ejemplo: JAM > JAX > JMX) se procede a 
recalcularlos, utilizando las expresiones generales que corresponden a dichos valores relativos. Esto es 
importante, ya que el resto de las diferencias pueden tener valores ligeramente distintos para cada una de las 













f f 10.00 Hz















f f 7.99 Hz
f f 7.99 Hz
f f 7.98 Hz






























OTROS TIPOS DE SISTEMAS AMX 
 
SISTEMAS AMX EN LOS QUE DOS CONSTANTES DE ACOPLAMIENTO TIENEN EL MISMO VALOR 
 
 
( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( )




1. > A t / M dd / X dd
2. < A t / M dd / X dd
3. > A dd / M t / X dd
⎡ ⎤= ⎣ ⎦
⎡ ⎤= ⎣ ⎦





( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( )




4. < A dd / M t / X dd
5. > A dd / M dd / X t
6. < A dd / M dd / X t
⎡ ⎤= ⎣ ⎦
⎡ ⎤= ⎣ ⎦









SISTEMAS AMX EN LOS QUE EL VALOR DE ALGUNA CONSTANTE DE ACOPLAMIENTO ES CERO 
 
 
 ( ) ( ) ( )AM AX MX1. 0 ; > d / d / dd⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  ( ) ( ) ( )MX AM AX8. 0 ; < dd / d / d⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  
 
 
 ( ) ( ) ( )AM AX MX2. 0 ; < d / d / dd⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  ( ) ( ) ( )MX AM AX9. 0 ; = t / d / d⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  
 
 
 ( ) ( ) ( )AM AX MX3. 0 ; = d / d / t⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  ( ) ( ) ( )AM AX MX10. = t / t / t⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  
 
 
 ( ) ( ) ( )AX AM MX4. 0 ; > d / dd / d⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  ( ) ( ) ( )AM AX MX11. 0 ; 0 s / d / d⎡ ⎤= = ≠ ⎣ ⎦J J J A M X  
 
 
 ( ) ( ) ( )AX AM MX5. 0 ; < d / dd / d⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  ( ) ( ) ( )AM MX AX12. 0 ; 0 d / s / d⎡ ⎤= = ≠ ⎣ ⎦J J J A M X  
 
 
 ( ) ( ) ( )AX AM MX6. 0 ; = d / t / d⎡ ⎤= ⎣ ⎦J J J A M X  ( ) ( ) ( )AX MX AM13. 0 ; 0 d / d / s⎡ ⎤= = ≠ ⎣ ⎦J J J A M X  
 
 





SISTEMAS AMX EN LOS QUE LA SIMPLICIDAD DE LAS SEÑALES PUEDE COMPLICAR EL CÁLCULO 
 
 





f1 f2 f3 f4
νΑ νM
JAM JAM JMX























3 M MX AM
4 M MX AM
5 M MX AM































































5 X MX AX
6 X MX AX
7 X MX AX













































































































































SISTEMAS AM2X / AMX2
 
Los sistemas AM2X y AMX2, están formados por tres tipos de protones que no son magnéticamente 
equivalentes. Su cálculo implica la determinación de tres frecuencias de resonancia (νA, νM y νX) y tres 
constantes de acoplamiento (JAM, JAX y JMX) En el sistema AM2X , los protones A y X dan lugar a un doble 
triplete y el protón M a un doble doblete. 
 
 
TIPOS DE SISTEMAS AM2X 
 
Existen seis patrones básicos de espectros AM2X, dependiendo de los valores relativos de JAM , JAX y JMX. Sin 




















f7 f8 f9 f10 
HX(dt)
νX






  ( ) ( )AX 1 2 5 6f f f f= − = −J ( ) ( )MX 7 8 9 10f f f f= − = −J   ( ) ( )MX 11 12 15 16f f f f= − = −J

















f7 f8 f9 f10
νA






  ( ) ( )AM 1 2 4 5f f f f= − = −J ( ) ( )AM 7 8 9 10f f f f= − = −J  ( ) ( )AX 11 12 15 16f f f f= − = −J  















f7 f8 f9 f10
νA







  ( ) ( )AM 1 2 4 5f f f f= − = −J ( ) ( )AM 7 8 9 10f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 11 12 12 14f f f f= − = −J  
















f7 f8 f9 f10
νX






 ( ) ( )AX 1 2 5 6f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 7 8 9 10f f f f= − = −J   ( ) ( )AX 11 12 15 16f f f f= − = −J




Las energías de transición de cualquier sistema AM2X se pueden calcular utilizando las frecuencias de 
resonancia de cada protón y las tres constantes de acoplamiento. A continuación aparece un ejemplo en el que 



























































































































EJEMPLO DE SISTEMA AM2X 
 



































i 1 2 3 4 5 6 




















i 7 8 9 10 












i 11 12 13 14 15 16 







MÉTODO GENERAL DE ANÁLISIS 
 
Las dos primeras líneas de cada grupo de señales están relacionadas con alguna de las tres constantes de 
acoplamiento: 
 
Protón A: (f1 – f2) es el valor de JAX o el de JAM
 
Protón M: (f7 – f8) es el valor de JMX o el de JAM
 
Protón X: (f7 – f8) es el valor de JMX o el de JAX
 
Se calculan las tres diferencias: 
 
 ( )7 8f f 0.25 Hz− =  
 (J( )1 2f f 0.7 Hz − = AX o JAM)  JMX = 0.25 Hz 
 ( )11 12f f 0.25 Hz− =  
 
Las líneas del protón M permiten calcular el valor de JAM ; ( )AM 7 8 9 101J f f f f 1.30 2= + − − = Hz  (-1.3) 
 
La diferencia (f1 – f2) solo puede ser JAX ; ( )AX 1 2J f f 0.70 H= − = z  (0.7) 
 
 
Una vez realizado este cálculo preliminar, se procede a reconstruir cada señal con el fin de recalcular cada 
constante de acoplamiento, utilizando esta vez el mayor número de frecuencias distintas (esto permite 




f1 f2 f3 f4 f5 f6
JAM
JAX JAX












1 f 2235,38Hz : 6,209 6,209
6
ν δ= =∑ )  
 








1 f 1388,465Hz : 3,857 3,857
4
ν δ= =∑ )  
 










1 f 1139,9Hz : 3,166 3.166
6
ν δ= =∑ )  
 
( ) ( ) ( ) ( )MX 11 14 13 16 AX 12 151J f f f f 0.25Hz 0.25 ; J f f 0.70Hz 0.74= + − − = = − =  
 
 
CÁLCULO DE TODAS LAS FRECUENCIAS DEL ESPECTRO 
 
 
PROTÓN  ENERGÍAS DE TRANSICIÓN PROTÓN ENERGÍAS DE TRANSICIÓN 
A  (AX1 A AM Jf J 2237.03 Hz 2237.032ν= + + = ) M ( )AM MX9 M
J Jf 1387.93 1387.94
2 2
ν= − + =  
A  (AX2 A AM Jf J 2236.33 Hz 2236.332ν= + − = ) M ( )AM MX10 M
J Jf 1387.68 187.69
2 2
ν= − − =  
A  ( )AX3 A Jf 2235.73 Hz 2235.732ν= + =  X ( )AX11 X MX
Jf J 1140.50 Hz 1140.50
2
ν= + + =
A  ( )AX4 A Jf 2235.03 Hz 2235.032ν= − =  X ( )AX12 X
Jf 1140.25 Hz 1140.25
2
ν= + =  
A  (AX5 A AM Jf J 2234.43 Hz 2234.442ν= − + = ) X ( )AX13 X MX
Jf J 1140.00 Hz 1140.00
2
ν= − + =
A  (AX6 A AM Jf J 2233.73 Hz 2233.742ν= − − = ) X ( )AX14 X MX
Jf J 1139.80 Hz 1139.80
2
ν= + − =
M  (AM MX7 M J Jf 1389.23 Hz 1389.242 2ν= + + = ) X ( )AX15 X
Jf 1139.55 Hz 1139.55
2
ν= − =  
M  ( )AM MX8 M J Jf 1388.98 Hz 1388.992 2ν= + − = X ( )AX16 X MX
Jf J 1139.30 Hz 1139.30
2
ν= − − =
 
 
TIPOS DE SISTEMAS AMX2 
 
En el sistema AMX2 , los protones A y M dan lugar a un doble triplete y el protón X a un doble doblete. 
 
Existen seis patrones básicos de espectros AMX2, dependiendo de los valores relativos de JAM , JAX y JMX. Sin 
embargo, hay relaciones de simetría que reducen el número de espectros diferentes a solo cuatro. 
 









f7 f8 f9 f10
νX











 ( ) ( )AX 1 2 4 5f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 7 8 10 11f f f f= − = −J  ( ) ( )AX 13 14 15 16f f f f= − = −J  
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 ( ) ( )AM 2 5 3 6f f f f= − = −J  ( ) ( )AM 8 11 9 12f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 13 15 14 16f f f f= − = −J  
 
Tipo 2  (JAX > JAM > JMX) 
 
νA





f7 f8 f9 f10
νX











 ( ) ( )AM 1 2 5 6f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 7 8 11 12f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 13 14 15 16f f f f= − = −J  
 ( ) ( )AX 1 3 4 6f f f f= − = −J  ( ) ( )AM 7 10 9 12f f f f= − = −J   ( ) ( )AX 13 15 14 16f f f f= − = −J
 
 
Tipo 3  (JMX > JAM > JAX) (las señales de los protones A y M son “imágenes especulares” del Tipo 1) 
 
νA





f7 f8 f9 f10
νX











  ( ) ( )AX 1 2 4 5f f f f= − = −J ( ) ( )AM 7 8 11 12f f f f= − = −J  ( ) ( )AX 13 14 15 16f f f f= − = −J  
  ( ) (AM 2 5 3 6f f f f= − = −J ) ( ) ( )MX 7 9 10 12f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 13 15 14 16f f f f= − = −J  
 
 









f7 f8 f9 f10
νX











  ( ) ( )AM 1 2 5 6f f f f= − = −J ( ) ( )AM 7 8 11 12f f f f= − = −J   ( ) ( )AX 13 14 15 16f f f f= − = −J
  ( ) (AX 1 3 4 6f f f f= − = −J ) ( ) ( )MX 8 10 9 11f f f f= − = −J  ( ) ( )MX 13 15 14 16f f f f= − = −J  
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Las energías de transición de cualquier sistema AMX2 se pueden calcular utilizando las frecuencias de 
resonancia de cada protón y las tres constantes de acoplamiento. A continuación aparece un ejemplo en el que 






































































































EJEMPLO DE SISTEMA AMX2
 






































i 1 2 3 4 5 6 



















i 7 8 9 10 11 12 





















i 13 14 15 16 

























1 f 2459.03Hz : 6.83 6.83
6
ν δ= =∑ )  
 










1 f 2137.24Hz : 5.937 5.937
6
ν δ= =∑ )  
 









1 f 1122.30Hz : 3.117 3.118
4
ν δ= =∑ )  
 




SUPERPOSICIÓN Y ENTRECRUZAMIENTO DE LÍNEAS 
 
Hay ocasiones en que las líneas correspondientes a alguno de los protones están superpuestas o 
entrecruzadas. 
 
SUPERPOSICIÓN DE LÍNEAS 
 















f7 f8 f9 f10 
HX(td)
νX














































































Cuando JAM = JAX, se superponen f2 con f3 y f4 con f5 (f2 = f3 ; f4 = f5) La señal de A se transforma en un cuartete. 
 
Cuando JAM = JMX, se superponen f8 con f9 (f8 = f9) La señal de M se transforma en un triplete. 
 












































f1 f2 f3 f4 f5 f6
JAX














 AM3 A A
Jf J
2





ν= + −  
 
 
 AM4 A A
Jf J
2





ν= − +  
 
 
 superposición de f3 y f4:       f3 = f4  ;    JAM = 2JAX (la señal de A se reduce a 5 líneas) 
 
 
 superposición de f9 y f10:     f9 = f10  ;   JAM = 2JMX (la señal de M se reduce a 5 líneas) 
 
 

























Los resultados obtenidos empleando el tratamiento de primer orden son sólo aproximados. En general, la 
superposición y/o el entrecruzamiento, pueden tener lugar para valores relativos de las constantes de 
acoplamiento diferentes de los calculados más arriba. 
 
Ejemplo de superposición en M (sistema AMX2) 
 








































i 1 2 3 4 5 6 
fi 1437.34 1435.98 1434.62 1433.47 1432.11 1430.75
 




1 f 1434.045Hz : 4.78 4.78
6
ν δ= =∑ )  















i 7 8 9* 10* 11 12 
fi 1347.84 1345.91 1343.97 1343.96 1342.04 1340.09
 
 
Las líneas f9 y f10 tienen una frecuencia muy semejante (Δf = 0.01 Hz) y no aparecerán resueltas en el espectro. 
 
 




1 f 1343.968Hz : 4.48 4.48
6
ν δ= =∑ )  
 
 
( ) ( ) ( ) ( )MX 7 10 9 12 AM 8 111J f f f f 1.93Hz 1.93 ; J f f 3.87Hz 3.874= + − − = = − = −  
 
 
























i 13 14 15 16 
fi 1180.65 1179.29 1178.70 1177.34
 




1 f 1178.995Hz : 3.93 3.93
4
ν δ= =∑ )  
 


























HA 300 MHz 
i 1 2 3 4 5 6 









1 f 2004.10Hz : 6.68 6.68
6
ν δ= =∑ )  
 














i 7 8 9 10 11 12 









1 f 1940.90Hz : 6.47 6.47
6
ν δ= =∑ )  
 




















i 13 14 15 16 
fi 994.99 993.02 992.98 991.01
 








1 f 993.00Hz : 3.31 3.31
3
ν δ= =∑ )  
 
( ) ( ) ( ) ( )AX 13 15 14 16 MX 13 14 15 161 1J f f f f 1.98Hz 1.98 ; J f f f f 2.00Hz 2.022 2= + − − = − = + − − =  
 
[Superposición en HX; valor relativo que se predice: JAX = JMX ; valor en el espectro: JAX = 0.98JMX] 
 
 
ENTRECRUZAMIENTO DE LÍNEAS 
 















































3 4 A AX A AX AM AX
AM AM
9 10 M MX M MX AM MX
J Jf f   ;  J J   ;  J 2J
2 2




> + − > − + >






















HA 900 MHz 
i 1 2 4* 3* 5* 6 
fi 6872.91 6869.91 6867.11 6866.91 6864.11 6861.11




1 f 6867.01Hz : 7.63
6
ν δ= =∑  
 
En la tabla de energías de transición, la línea 4 corresponde a la 3 del espectro y la línea 3 a la 4 
(entrecruzamiento de los dos tripletes): 
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )AM 2 5 AX 1 2 2 3 4 5 5 6J f f 5.80Hz ; J f f f f f f f f 3.00H= − = = − = − = − = − = z  
AM AM
3 A AX 4 A AX
J Jf J 6866.91Hz ; f J 6867.11Hz
2 2
ν ν= + − = = − + =  
 




















i 7 8 10* 9* 11 12 
fi 5542.40 5537.91 5536.60 5533.40 5532.11 5527.60
 




1 f 5535.00Hz 6.15
6
ν δ= = =∑  
 
En la tabla de energías de transición, la línea 9 corresponde a la 10 del espectro y la línea 10 a la 9 
(entrecruzamiento de los dos tripletes): 
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )AM 8 11 MX 7 8 8 9 10 11 11 12J f f 5.80Hz ; J f f f f f f f f 4.50Hz= − = = − = − = − = − =  
AM AM
9 M MX 10 M MX
J Jf J 5533.40Hz ; f J 5536.60Hz
2 2
ν ν= + − = = − + =  
 
El tratamiento de primer orden predice el entrecruzamiento en HM cuando JAM > 2JMX, pero en este caso tiene 
lugar si JAM > 1.29JMX. 
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i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 1895.75 1891.44 1890.15 1889.63 1885.85 1885.33 1884.04 1883.53 
i 9 10 11 12 13 14 15 16 
















i 17 18 19 20 21 22 23 24 


















En primer lugar, se numeran los protones de la molécula de forma aleatoria y a continuación se intenta asignar 
cada señal del espectro a un protón, basándose en la multiplicidad de dicha señal. 
 
La señal (1) está formada por 16 líneas, la (2) y la (3) por cuatro y la (4) por dos. Esto indica que en la molécula 
sólo existen acoplamientos entre protones a través de dos y tres enlaces. 
 
La señal (1) consta de 16 líneas (cuatro cuartetes entrecruzados) y debe corresponder al protón H1: acoplado 
con los tres protones 4 (cuartete), el protón 2 (doble cuartete) y el 3 (cuatro cuartetes) 
 
Las señales (2) y (3) están formadas por cuatro líneas (dos dobletes) y corresponden a los protones H2 o H3 
(de momento no es posible decidir a cual de los dos corresponde cada señal) 
 
Finalmente, la señal (4) es un doblete debido a los protones H4 del metilo, acoplados únicamente con H1. 
 
Una vez establecida la correspondencia entre señales y tipo de protones, se analiza cada señal con detalle 
para calcular las constantes de acoplamiento que están implicadas en ella. Con este fin, se parte de un 
principio general, válido para cualquier señal, con independencia del entrecruzamiento de líneas que presente. 
Este principio es simple y se basa en la simetría de la señal: la separación entre las dos primeras líneas o las dos 




Se identifican las líneas que cumplen con la condición indicada más arriba: 
 
 
* * = =
_ _
* *= =


















La constante de acoplamiento menor se debe al desdoblamiento de una línea en dos. Esta línea (marcada con 























En el esquema vuelven a aparecer diferencias iguales que corresponden a otra constante de acoplamiento (J2): 
 
 











_ _ * = =*
J1 J1




Estas nuevas parejas de líneas se deben al desdoblamiento de la última señal, que solo puede ser un cuartete. 
En este cuartete se encuentra la última constante de acoplamiento (J3): 
 
 











_ _ * = =*
J1 J1
J2 J2 J2 J2
J3 J3 J3
f10 f12 f14f1 f4f2 f6 f8 f16  
 
 

















J2 J2 J2 J2
J3 J3 J3
f10 f12 f14f1 f4f2 f6 f8 f16  
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Si se desean visualizar los cuatro cuartetes en la parte inferior del esquema, sólo hace falta buscar las 



















Ahora ya podemos calcular las constantes de acoplamiento J1, J2 y J3: 
 
 ( ) ( ) ( ) ( )1 1 2 3 5 12 14 15 16J f f f f ... f f f f= − = − = = − = − = 4.30 Hz 
 
 ( ) ( ) ( ) ( )2 1 2 3 5 4 6 7 91 1J f f f f f f f f2 2⎡ ⎤ ⎡= + − + = + − + =⎣ ⎦ ⎣ ⎤⎦ 5.59 Hz 
 
 ( ) ( ) ( ) ( )3 2 3 6 7 6 7 10 111 1J f f f f f f f f2 2⎡ ⎤ ⎡= + − + = + − +⎣ ⎦ ⎣ ⎤ =⎦ 6.10 Hz 
 















( ) ( )4 17 18 19 20 21 22 23 241 1J f f f f f f f f2 2= + − − = + − − = 16.30 Hz 
 
 ( ) ( )5 17 18 19 20J f f f f= − = − = 5.60 Hz 
 
 ( ) ( )6 21 22 23 24J f f f f= − = − = 4.30 Hz 
 
 ( )7 25 26J f f= − = 6.10 Hz 
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 1J = 4.30 Hz 4J = 16.30 Hz 7J = 6.10 Hz 
 
 2J = 5.59 Hz 5J =  5.60 Hz 
 
 3J = 6.11 Hz 6J =  4.30 Hz 
 
Entre las constantes de acoplamiento existen las siguientes relaciones  
 
1 6J J=  2 5J J=  3 7J J=  
 
J1 es J1,2 o J1,3 J2 es J1,2 o J1,3 J3 es J1,4 J4 es J2,3
 
El análisis que hemos realizado no permite distinguir los protones H2 y H3 (diastereotópicos) Esta situación se 
presenta con frecuencia y no debe extrañar, puesto que en muchos espectros, la asignación de cada señal a un 
protón determinado es un problema externo al propio análisis. Únicamente la experiencia acumulada puede 
permitir una asignación fiable; este es el principal motivo por el que se han confeccionado tablas de 
desplazamientos químicos y constantes de acoplamiento. 
 
Para finalizar el cálculo, se determinan los desplazamientos químicos de cada protón: 
 
 (1 4 5 12 131 f f f f4ν = + + + ) = 1881.640 Hz (δ1 = 4.704) 
20

























 1424.330 Hz (δAν = A = 3.561) AXJ =   5.59 Hz 
 1232.845 Hz (δMν = M = 3.082) AMJ = 16.30 Hz 
 1881.640 Hz (δXν = x = 4.704) MXJ =   4.30 Hz 
   625.190 Hz (δYν = Y = 1.563) XYJ =   6.11 Hz 
 






El sistema AMX3, está formado por tres tipos de protones que no son magnéticamente equivalentes. Su cálculo 
implica la determinación de tres frecuencias de resonancia (νA, νM y νX) y tres constantes de acoplamiento (JAM, 
JAX y JMX). En el sistema AMX3, los protones A y M dan lugar a un doble cuartete, y el protón X a un doble 
doblete. 
 
TIPOS DE SISTEMAS AMX3 
 
Existen cuatro patrones básicos de espectros AMX3, dependiendo de los valores relativos de JAM, JAX y JMX. 
 




















Tipo 2  (JMX > JAX > JAM) 
 
f1 f2 f4f3 f7 f8
JMX
HM(dc)













f5 f6  
 




f9 f10 f12f11 f15 f16
JMX




















f17 f18 f19 f20
JMX
HX(dd)






















































i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 2068.59 2067.89 2067.37 2066.67 2066.15 2065.45 2064.93 2064.23 














i 9 10 11 12 13 14 15 16 
fi 2051.59 2050.90 2049.69 2048.99 2047.79 2047.09 2045.90 2045.20 


















i 17 18 19 20 
fi 699.96 698.74 698.06 696.84




Desdoblamiento de las señales: 
 
 






















1 f 2068.66Hz : 5.75
8
ν δ= =∑ (5.74) 
 









1 f 2048.39Hz : 5.69
8
ν δ= =∑ (5.69) 
 








1 f 698.40Hz :1.94
4
ν δ= =∑ (1.94) 
 





El sistema AM2X2, está formado por tres tipos de protones que no son magnéticamente equivalentes. Su 
cálculo implica la determinación de tres frecuencias de resonancia (νA, νM y νX) y tres constantes de 
acoplamiento (JAM, JAX y JMX) En el sistema AM2X2, el protón A origina un triple triplete los protones M y X dan 


































i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 





















i 10 11 12 13 14 15 





















i 16 17 18 19 20 21 























A 5fν = = 3947.47 Hz (δA : 5.639)(5.639) 
 
( )AM 2 5 8 3 6 91J f f f f f f3= + + − − − = 1.10 Hz (-1.1) (AX 3 4 6 7
1J f f f f
2












ν = ∑ = 3026.52 Hz (δM : 4.236)(4.236) 
 











ν = ∑ = 2241.51 Hz (δX : 3.202)(3.202) 
 











 3947.47 Hz (δAν = A : 5.639) AMJ = 1.10 Hz 
 3026.52 Hz (δMν = M : 4.236) AXJ = 7.32 Hz 





El sistema AM2X3, está formado por tres tipos de protones que no son magnéticamente equivalentes. Su 
cálculo implica la determinación de tres frecuencias de resonancia (νA, νM y νX) y tres constantes de 
acoplamiento (JAM, JAX y JMX). En el sistema AM2X3, el protón A da lugar a un triple cuartete, el protón M a un 









































i 1 2 3 4 5 6 
fi 2198.75 2197.41 2196.06 2194.72 2191.43 2190.08
i 7 8 9 10 11 12 















i 13 14 15 16 17 18 19 20 

















i 21 22 23 24 25 26 
fi 645.63 644.92 644.28 644.22 643.58 642.88
 



















(A 5 6 7 81 f f f f4ν = + + + =) 2189.44 Hz (δA: 6.082)(6.082) 
 




(M 14 15 18 191 f f f f4ν = + + + =) 1078.92 Hz (δM: 2.997)(2.997) 
 




(X 21 22 25 261 f f f f4ν = + + + ) = 644.42 Hz (δX: 1.79) (1.79) 
 











 2189.44 Hz (δAν = A: 6.082) AMJ = 7.30 Hz 
 1078.92 Hz (δMν = M: 2.997) AXJ = 1.34 Hz 




El sistema AM3X3, está formado por tres tipos de protones que no son magnéticamente equivalentes. Su 
cálculo implica la determinación de tres frecuencias de resonancia (νA, νM y νX) y tres constantes de 
acoplamiento (JAM, JAX y JMX). En el sistema AM3X3 , el protón A da lugar a cuatro cuartetes, los tres protones 
M a un doble cuartete y los tres protones X a un doble cuartete. 
 
 







































i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 2028.78 2027.48 2026.18 2024.88 2021.56 2020.26 2018.96 2017.66 
i 9 10 11 12 13 14 15 16 














i 17 18 19 20 21 22 23 24 



















i 25 26 27 28 29 30 31 32 














( )A 7 8 9 101 f f f f4ν = + + + = 2016.00Hz (δA : 5.6)(5.6) 
 












(M 18 19 21 221 f f f f4ν = + + + ) = 727.507 Hz (δM : 2.02) (2.02) 
 










(X 26 27 30 311 f f f f4ν = + + + ) = 593.987 Hz (δX : 1.65) (1.65) 
 











 2016.000 Hz (δAν = A :  5.60) AMJ = 1.29 Hz 
   727.507 Hz (δMν = M : 2.02) AXJ = 7.20 Hz 




APROXIMACIÓN DE SEGUNDO ORDEN 
 





m = + 1/2
m = + 1/2
(estado de mayor energía)




α y β son las funciones de onda correspondientes a cada estado de energía. Dicha energía se calcula 















SISTEMA FORMADO POR DOS PROTONES 
 




 E1 es la energía de interacción entre el protón 1 y el campo magnético H0 
 
 E2 es la energía de interacción entre el protón 2 y el campo magnético H0
 




SISTEMA FORMADO POR DOS PROTONES MAGNÉTICAMENTE EQUIVALENTES 
 
 
1 2 1,E E E E= + +  
 
1 2 1,Η = Η + Η + Η  
 
 
Cuando los dos protones no interaccionan entre sí: 1,21,2E 0 ; 0= Η =  
 
 




El operador hamiltoniano para el sistema de dos protones es: , donde I11 Z 2 ZIν νΗ = + 2I Z es el componente del 
momento angular de espín sobre el eje Z. 
 
Para describir los estados estacionarios del sistema se emplean las funciones de onda producto: 
 
 FZ 
 ( ) ( )1U 1 2α α α= α=  +1 
( ) ( )2U 1 2α β α= = β  0 
( ) ( )3U 1 2β α β= = α  0 
( ) ( )4U 1 2β β β= β=  -1 
 
 
FZ es el espín total que caracteriza a cada uno de los estados, y es la suma de los números cuánticos 
magnéticoa m de los protones 1 y 2 en cada uno de dichos estados. (m = +1/2 ; m = −1/2) 
 
La ecuación de Schrödinger permite calcular la energía de los cuatro estados estacionarios: 
 
( )1 11E 2 2ν ν= +  ( )3 1
1E
2 2
ν ν= − −  
 
( )2 11E 2 2ν ν= −  ( )4 1
1E
2 2
ν ν= − +  
 
 
























Sin embargo, una primera regla de selección indica que las transiciones permitidas son aquellas para las que 




(E1−E3) (+1) − (0) = +1 
 
(E2−E4) (0) − (−1) = +1 
 
(E1−E2) (+1) − (0) = +1 
 

























ν1 ν2  
 
 
Cada uno de los protones da lugar a una línea en el espectro: la que corresponde a las dos transiciones de 





O CH3(A)  
 
 



































SISTEMAS FORMADOS POR DOS TIPOS DISTINTOS DE PROTONES  
 
El cálculo de esta clase de sistemas implica determinar el valor de dos frecuencias de resonancia (νA, νB) y una 
constantes de acoplamiento (J
B





















 AB AB2 A2B 
 
 




La energía de interacción entre los dos protones es: (I1,2 1,2 1 2E J  I .I= 1.I2 es el producto escalar de los vectores del 
momento angular) 
 
J1,2 es una constante de proporcionalidad, cuyo valor depende de la distribución electrónica de los enlaces 






 Estado Fz Función de onda Energía del estado 
 
 E1 +1 1 ααΦ =  ( )A B A1 1 J2 4ν ν+ + B  
 
 E2 0 2 cos senαβ θ βαΦ = + θ  AB1C J4−  
 
 E3 0 3 sen cosαβ θ βα θΦ = − +  AB1C J4− −  
 
 E4 −1 4 ββΦ =  ( )A B A1 1 J2 4ν ν− + + B  
 
 
Los valores de C, sen2θ y cos2θ son los siguientes: 
 




θ =  ( )A Bcos 2
2C
ν νθ −=  
 
Conociendo la energía de cada estado, se calcula fácilmente el valor de la energía que corresponde a cada 
transición: 
 















transición 4 3 ( ) ( ) ( )4 3 4 AB A B AB A B A1 1 1 1 1E E C J J C J4 2 4 2 2ν ν ν ν⎡ ⎤ ⎡ ⎤= − = − − − − + + = + − −⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎣ ⎦ ⎣ ⎦f B  
 
 
Por otra parte, la intensidad de cada línea es igual a la probabilidad de cada una de las transiciones, y se 
calcula utilizando la ecuación de Schrödinger. 
 
 








 Transición Protón Energía de transición Probabilidad (intensidad relativa)
 
 3 1 A ( )1 A B1 1C J2 2ν ν= + + +f AB  ( )1I 1 sen2θ= −  
 
 4 2 A ( )2 A B1 1C J2 2ν ν= + + −f AB  ( )2I 1 sen2θ= +  
 
 2 1 B ( )3 A B1 1C J2 2ν ν= + − +f AB  ( )3I 1 sen2θ= +  
 






4 2 2 1
4 3











Observando las expresiones correspondientes a las cuatro transiciones permitidas, se llega a las siguientes 
conclusiones: 
 
— Las cuatro líneas están distribuidas simétricamente respecto a ( )A B12 ν ν+  
 
— El valor de la constante de acoplamiento JAB corresponde a las diferencias: ( ) ( )AB 1 2 3 4J f f f f= − = −  
 
— Análogamente: ( ) ( )1 3 2 42C f f f f= − = −  
 
Los valores de las frecuencias de resonancia de los dos protones, νA y νB , no corresponden al punto medio 
entre las líneas f
B
1, f2, por una parte, y f3, f4 , por otra. Sin embargo, su cálculo no presenta ninguna dificultad: 
 
 
( ) ( ) ( ) ( )A B 2 3 1 4 1 2 3 41 1 1 1f f f f f f f f2 2 2 4ν ν+ = + = + = + + +  ( ) ( ) ( )
4
A B 1 2 3 4 i AB
1
1 1f f f f f
2 2
ν ν+ = + + + = ∑  
 
 
( ) ( )1 3 2 42C f f f f= − = −  ( )1 2 3 412C f f f f2= + − −  
 
 





 ( 22AB A B2C J ν ν= + − (p. 86) ( ) ( )22 1 2 3 4 A B14C f f f f4 ν ν= − + − + −  
 
 
( ) ( ) ( )221 2 3 4 A B 1 2 3 41 1f f f f f f f f4 4ν ν− + − + − = + − −  
 
 
  ( ) ( ) ( )2A B 2 3 1 4f f f fν ν− = − − ( ) ( ) ( )A B 2 3 1 4f f f fν ν− = − −  
 
 
Se trata de resolver el sistema de ecuaciones: 
 
 
( ) ( ) ( )A B 2 3 1 4f f f fν ν− = − −  ( ) ( )
4




ν ν+ = ∑  
 
 
El resultado que se obtiene es el siguiente: 
 
 
( ) ( ) ( ) [ ]
4
A 1 4 2i AB
1
1 1f f f f f
4 2
ν = + − −∑ 3 Hz  ( ) ( ) ( ) [ ]4B 1 4 2i AB
1
1 1f f f f f
4 2
ν = − − −∑ 3 Hz  
 
Por otra parte: ( ) [ ]AB 1 2 3 41J f f f f H2= − + − z  
 




( ) ( )
( ) ( )1 2 3 4 1 2 3 41 4 AB AB2 3 AB AB 1 2 3 4 1 2 3 4
1/ 2 f f f f 1/ 2 f f f fI I 1 J / 2C 2C J1 sen2
I I 1 sen2 1 J / 2C 2C J 1/ 2 f f f f 1/ 2 f f f f
θ
θ




( )2 31 42 3 1 4
f fI I
I I f f
−= = −  
 
 
Si la constante de acoplamiento JAB es negativa, el espectro no cambia de aspecto. Únicamente se intercambia 
la numeración de las transiciones: 
 
 
Protón JAB > 0 JAB < 0 
 
 A 3 1 4 2 
 
 A 4 2 3 1 
 
 B 2 1 4 3 
 





f1 f2 f3 f4
JAB > 0













EXPRESIONES NECESARIAS PARA EL CÁLCULO DE UN SISTEMA AB 
 
  
( ) ( ) ( ) [ ]
4
A 1 4 2i AB
1
1 1f f f f f
4 2
ν = + − −∑ 3 Hz  ( ) ( ) ( ) [ ]4B 1 4 2i AB
1
1 1f f f f f
4 2
ν = − − −∑ 3 Hz  
 






( )2 31 42 3 1 4
f fI I
I I f f


































i 1 2 3 4 
fi 2041.02 2039.72 2039.08 2037.78









=∑ 2039.40 Hz ( ) ( )1 4 2 31 f f f f2 − − = 0.72 Hz 
 
( ) ( ) ( )
4
A 1 4i AB
1
1 1f f f f f
4 2
ν = + − −∑ 2 3 = 2039.40 + 0.72 = 2040.12 Hz (δA : 5.667)(5.667) 
 
( ) ( ) ( )
4
B 1 4i AB
1
1 1f f f f f
4 2
ν = − − −∑ 2 3 = 2039.40 - 0.72 = 2038.68 Hz (δB : 5.663)(5.663) B
 










= 0.198 ( )( )2 31 4
f f
f f





APROXIMACIÓN DE PRIMER ORDEN 
Supongamos que la diferencia entre las frecuencias de resonancia de los protones A y B, es muy grande 
respecto a la constante de acoplamiento JAB entre ambos, es decir, que los protones están débilmente 
acoplados entre sí: 
 
( )A B AJν ν− >> B  
 
En este caso, la expresión ( )1 222 AB A B1C J4 ν ν⎡= + −⎢⎣ ⎤⎥⎦  puede simplificarse admitiendo que JAB = 0: ( )A B
1C
2
ν ν= −  
 
Entonces, ( )A Bcos 2 1
2C
ν νθ −= = , y 0θ = , sen 0θ =  
 
Los protones A y B los designamos ahora por A y X. Las energías de los cuatro estados de espín se 




 ( ) ( )1 A B AB A X1 1 1E J2 4 2ν ν ν ν= + + = + + AX
1 J
4
 ( )3 AB A X1 1 1E C J J4 2 4ν ν= − − = − − − AX  
 
 ( )2 AB A X1 1 1E C J J4 2 4ν ν= − = − − AX  ( ) ( )4 A B AB A X A
1 1 1E J
2 4 2
ν ν ν ν= − + + = − − + X1 J4  
 
Ahora, las transiciones permitidas serán las siguientes: 
 
( )1 1 3 A A1f E E J2ν= − = + X  ( )3 1 2 X A
1f E E J
2
ν= − = + X  
( )2 2 4 A A1f E E J2ν= − = − X  ( )4 3 4 X A
1f E E J
2
ν= − = − X  
 
A partir de las cuatro frecuencias de absorción se calculan los valores de : A X AX,  y Jν ν
 
( )1 2 Af f 2ν+ =  ( )A 11 f f2ν = + 2  
( )3 4 Xf f 2ν+ =  ( )X 31 f f2ν = + 4  
( )AX 1 2J f f= −  ( )AX 3 4J f f= −  
 
Por otra parte, las intensidades relativas son del tipo ( )I 1 sen2θ= ± ; como θ = 0, sen2θ = 0 y se cumple: 
 
1 2 3 4I I I I= = =  
 
El aspecto que presenta cualquier sistema AX es el siguiente: 
 
JAX JAX
f1 f2 f3 f4
HA HA HX HX
νA νX
νA = 1/2(f1+ f2) νX = 1/2(f3+ f4)
JAX = (f1− f2) = (f3− f4) = 1/2(f1− f2 + f3 −f4)  
 
 
EJEMPLO DE SISTEMA AX 


























i 1 2 3 4 
fi 497.82 497.18 470.92 470.28
Ii 1.00 1.05 1.05 1.00 
 
 92
( )A 1 21 f f2ν = + = 497.50 Hz (δA : 8.292)(8.292) ( )X 3 4
1 f f
2
ν = + = 470.60 Hz (δX : 7.843)(7.843) 
 
(AX 1 2 3 41J f f f f2= − + − ) = 0.64 Hz (0.64) 
 
 
Normalmente, el criterio empleado para calcular un sistema AB mediante la aproximación de primer orden 
(sistema AX) es que la relación entre la diferencia de frecuencias de resonancia de los protones A y B y su 





ν ν ν− Δ= = 42.0 
 
 
En principio, las frecuencias de resonancia de cualquier sistema AX pueden calcularse empleando las 
expresiones que corresponden al sistema AB. Sin embargo, el error que se comete al no hacerlo es 
despreciable, siempre que no se requiera una precisión extrema. 
 
A continuación aparecen los resultados comparativos de los dos tipos de cálculo, aplicados al ejemplo anterior. 
 
 
 Cálculo AB Cálculo AX 
 
νA = 497.496 Hz (δA : 8.2916 ppm) νA = 497.500 Hz (δA : 8.2917 ppm) 
 
 νB = 470.604 Hz (δB B : 7.8434 ppm) νBB = 470.600 Hz (δB : 7.8433 ppm) 
 




Cabe preguntarse si la situación inversa también es cierta. Esto es, ¿qué error se comete cuando un sistema 
AB se calcula utilizando la aproximación de primer orden? En la tabla siguiente se muestran los resultados 
correspondientes al 1-bromo-1-cloroetileno, el ejemplo de sistema AB que vimos en páginas anteriores. 
 
 Cálculo AB Cálculo AX 
 
 νA = 2040.120 Hz (δA : 5.667 ppm) νA = 2040.370 Hz (δA : 5.668 ppm) 
 
 νB = 2038.680 Hz (δB B : 5.663 ppm) νB = 2038.430 Hz (δB : 5.662 ppm) 
 
 JAB = 1.30 Hz JAB = 1.30 Hz 
 
 
Ahora, el error es mayor en las frecuencias de resonancia de los protones (0.25 Hz en ambos casos), pero 













SISTEMAS DE TRES ESPINES 
 
 
El sistema ABC, caso general de un sistema de tres espines, está caracterizado por tres frecuencias de 











Un sistema de tres espínes posee 23 = 8 estados estacionarios. En el caso general ABC, el tratamiento 
matemático conduce a dos ecuaciones de tercer grado que no pueden resolverse de forma explícita para los 
parámetros buscados; es decir, no se pueden escribir expresiones explícitas que permitan calcular a partir de 
ellas las tres frecuencias de resonancia y las tres constantes de acoplamiento. 
 
Sin embargo, existen dos casos de sistemas de tres espínes, en los que si es posible obtener expresiones 







Un sistema ABB2 / A2B es el formado por dos protones magnéticamente equivalentes (B, B o A, A) que están 
acoplados con un tercer protón (A o B) Un sistema de este tipo puede describirse completamente por dos 
frecuencias de resonancia (νA y νBB) y una constante de acoplamiento (JAB) Más adelante se verá que el 
espectro es independiente del valor de la constante de acoplamiento JBB entre los dos protones que son 
equivalentes magnéticamente. 
 
A cada uno de los ocho estados estacionarios de un sistema de tres espínes, le corresponde una función de 










Solo las funciones ααα y βββ son funciones propias del operador hamiltoniano y, por tanto, válidas como 
funciones de estado, respectivamente, de los estados 1 y 8. Las funciones de los demás estados pueden 
expresarse como combinaciones lineales de las funciones producto anteriores, que tengan el mismo FZ. No 
obstante, este camino conduce de nuevo a las mismas ecuaciones cúbicas, que no pueden resolverse de 
forma explícita. 
 
Una forma de llegar a expresiones explícitas, que permitan el cálculo de los parámetros buscados, consiste en 
utilizar las características de simetría que posee el sistema. Dos de los protones que forman el sistema AB2 son 
magnéticamente equivalentes; el sistema posee un elemento de simetría que le hace permanecer inalterado si 




Si para obtener las combinaciones lineales, en lugar de utilizar las funciones producto sencillas (ααα, ααβ,..., 
etc.), se emplean otras que tengan en cuenta las características de simetría del sistema, se llega a los 
siguientes resultados: 
 
Estado  FZ Funciones de estado Tipo 
1  +3/2 ααα válida 
2  +1/2 ααβ  
3  +1/2 αβα comb. lineal
4  +1/2 βαα  
5  −1/2 αββ  
6  −1/2 βαβ comb. lineal
7  −1/2 ββα  




Para el sistema ABB2 se pueden elegir como funciones básicas las obtenidas a partir de las funciones de estado 




 Sistema A Sistema B2 
 
FZ  Función de estado FZ Función de estado
+1/2  α +1 αα 
−1/2  β 0 ( )1
2
αβ βα+  
   0 ( )1
2
αβ βα− −  




Funciones básicas del sistema AB2
 
Estado  FZ  A B2 Función de estado 
1  +3/2  α αα válida 
2  +1/2  α ( )1
2
αβ βα+   
3  +1/2  −α ( ) (1 antisim.
2
αβ βα− comb. lineal) válida 
4  +1/2  β αα  
5  −1/2  α ββ  
6  −1/2  β ( )1
2
αβ βα+  comb. lineal 
7  −1/2  −β ( ) (1 antisim.
2
αβ βα− ) válida 




Este método permite que solo se mezclen los estados 2 y 4 por una parte (FZ = +1/2), y los estados 5 y 6 por 
otra (FZ = −1/2) Procediendo así, se llega a dos ecuaciones de segundo grado que pueden ser resueltas de 





Estado  FZ  Función de onda Energía del estado 
1  +3/2  ααα  A B AB BB1 1 1J J2 2 4ν ν+ + +  
2  +1/2  ( ) cos sen
2
θα αβ βα βαα θ+ ++ +  ( )B BB AB1 1 J J C2 4ν ++ − +  
3  +1/2  ( ) sen cos
2
θα αβ βα βαα θ+ +− + + ( )B BB AB1 1 J J C2 4ν ++ − −  
4  +1/2  ( )1
2
α αβ βα−  A B1 3 J2 4ν − B  
5  −1/2  ( )1
2
β αβ βα−  A B1 3 J2 4ν− − B  
6  −1/2  ( ) sen cos
2
θβ αβ βα αββ θ− −+ +  ( )B BB AB1 1 J J C2 4ν −− + − +  
7  −1/2  ( ) cos sen
2
θβ αβ βα αββ θ− −+ −  ( )B BB AB1 1 J J C2 4ν −− + − −  





C+ y C− son cantidades positivas definidas por las siguientes expresiones: 
 
( ) ( ) ( ) ( )2 22 2A B AB A B AB A B AB A B AB9 92 2J J ; 2 2J4 4ν ν ν ν ν ν ν ν+ −= − + − + = − − − +C C
 
 
 J  
 
θ+ y θ− son también dos variables auxiliares: 
 











Existen 9 transiciones permitidas que cumplen con las dos reglas de selección mencionadas. La transición 9, 
que corresponde a una línea de combinación, suele tener una probabilidad muy pequeña y, con frecuencia, su 
banda queda enmascarada en el ruido de fondo del aparato. También puede ocurrir que las líneas 5 y 6 estén 





f1 3→1 A 
f2 7→2 A 
f3 5→4 A 
f4 8→6 A 
f5 6→2 B 
f6 2→1 B 
f7 7→3 B 
f8 8→7 B 




En un sistema AB2 , el espectro tiene la siguiente apariencia: 
 
































Las energías de transición (f1, f2, f3,...) se calculan a partir de las energías de los estados de espín: 
 
línea 1:  3 → 1 
 
( ) ( )1 1 3 A B AB BB B BB AB A B AB1 1 1 1 1 1 1 3f E E J J J J C J C2 2 4 2 4 4 2 4ν ν ν ν ν+ +⎛ ⎞ ⎛ ⎞= − = + + + − + − − = + + +⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠  
 
línea 2:  7 → 2 
 
( )2 2 7f E E ..., etc.= −  
 
En la tabla siguiente aparecen las 9 energías de transición y sus correspondientes probabilidades (intensidades 
relativas): 
 
Transición Protón  Energías de transición Intensidad relativa 
3→1 A  ( )1 A B AB1 3f J C2 4ν ν += + + + ( )22 sen cosθ θ+ +−  
7→2 A  2 Bf Cν C+ −= + +  ( )22 sen cos cosθ θ θ+ −Δ +  
5→4 A  3 Af ν=  1  
8→6 A  ( )4 A B AB1 3f J C2 4ν ν −= + − + ( )22 sen cosθ θ− −+  
6→2 B  5 Bf Cν C+ −= + −  ( )22 cos cos senθ θ θ+ −Δ +  
2→1 B  ( )6 A B AB1 3f J C2 4ν ν += + + − ( )22 cos senθ θ+ ++  
7→3 B  7 Bf Cν C+ −= − +  ( )22 cos sen cosθ θ θ+ −Δ −  
8→7 B  ( )8 A B AB1 3f J C2 4ν ν −= + − − ( )22 cos senθ θ− −−  




En las expresiones que definen las energías de transición no aparece JBB ; esto significa que el espectro es 
independiente de su valor. 
 
El espectro también es independiente del signo de JAB. Si es negativa, se intercambian los valores de C+ y C− ; 
observando la tabla de energías de transición se comprueba que si JAB < 0, se altera la numeración de la 
transición, pero la apariencia del espectro sigue siendo la misma: 
 
 f1 se intercambia con f4
 
 f2 permanece inalterada 
 
 f3 “ “
 
 f5 se intercambia con f7
 
 f6  “ f8
 




























La tabla de energías de transición indica que ninguna separación entre líneas es igual a JAB. Para calcular la 
constante de acoplamiento y los desplazamientos químicos de los protones A y B se utilizan las frecuencias 
que aparecen en dicha tabla. 
 
El resultado es el siguiente: 
 
A 3fν =  ( )B 2 5 7 91 f f f f4ν = + + +  ( )AB 1 4 6 8
1J f f f
3
= − + − f  
 
Si en el espectro no aparece f9, ( )B 51 f f2ν = + 7  
 
( )1 2 6 71C f f f f4+ = + − −  ( )2 4 5 8
1C f f f f
4−
= + − −  
 
 
Para calcular la intensidad de cada línea se utilizan las expresiones: 
 
( ) ( )AB AB A B AB A B ABJ J 1 1sen 2 ; sen 2 ; cos 2 2 J ; cos 2 2 J4C 4CC 2 C 2θ θ θ ν ν θ ν ν+ − + −+ −+ − ⎡ ⎤ ⎡= = = − + = − ⎤−⎣ ⎦ ⎣ ⎦  
 




 EJEMPLO DE SISTEMA AB2
 































i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 
fi 422.36 418.16 411.60 407.40 405.56 405.04 400.84 394.80 388.24 
Ii 0.26 0.29 1.59 4.25 5.86 4.75 1.83 0.53 0.02 
 
 
( )A 3 Af 411.60 Hz : 6.86 ppmν δ= =  ( ) ( )B 2 5 7 9 B1 f f f f 403.2 Hz : 6.72 ppm4ν δ= + + + =  
 
( )AB 1 4 6 81J f f f f 8.403= − + − =  Hz  
 
 
Cálculo de las intensidades relativas: 
 
( ) ( )1 2 6 7 2 4 5 81 1C f f f f 8.66 Hz ; C f f f f 6.30 4 4+ −= + − − = = + − − = Hz  
 
La intensidad de f3 siempre es la unidad: I3 = 1. Antes de calcular las intensidades es necesario reducirlas 




i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 
Ii 0.16 0.18 1.00 2.67 3.68 2.98 1.15 0.33 0.012
 
 
ABJ 8.4sen 2 0.6859 ; 2 43.30
C 2 8.66 2
θ θ+ +
+
= = = =  
 
 ( )A B AB1cos2 2 J 0.7275 ; 2 43.324Cθ ν ν θ+ ++ ⎡ ⎤= − + = =⎣ ⎦  
 




= = =  
 
 ( )A B AB1cos2 2 J 0.333 ; 2 70.534Cθ ν ν θ− −− ⎡ ⎤= − − = =⎣ ⎦  
 
Valores necesarios para el cálculo de las intensidades: 
 








Intensidades (entre paréntesis aparecen los valores del espectro): 
 
 ( ) ( )21I 2 sen cos 0.165 0.16θ θ+ += − =  
 
 ( ) ( )22I 2 sen cos cos 0.191 0.18θ θ θ+ −= Δ + =  
 
  3I 1.000=
 
 ( ) ( )24I 2 sen cos 2.690 2.67θ θ− −= + =  
 
 ( ) ( )25I 2 cos cos sen 3.653 3.68θ θ θ+ −= Δ + =  
 
 ( ) ( )26I 2 cos sen 2.840 2.98θ θ+ += + =  
 
 ( ) ( )27I 2 cos sen cos 1.141 1.15θ θ θ+ −= Δ − =  
 
 ( ) ( )28I 2 cos sen 0.336 0.33θ θ− −= − =  
 
 ( ) ( )29I 2 sen sen sen 0.012 0.012θ θ θ+ −= Δ + =  
 
Cálculo de las energías de transición (si JAB < 0, se utiliza su valor absoluto para realizar el cálculo): 
 
( )A B AB A B1 3407.4 Hz ; J 6.3 Hz ; 411.60 Hz ; 403.20 Hz ; C 8.66 Hz ; C 6.30 Hz2 4ν ν ν ν + −+ = = = = = =  
 
 
 ( ) ( )1 A B AB1 3f J C 407.4 + 6.3 + 8.66 = 422.36 Hz 422.362 4ν ν += + + + =  
 
 ( )2 Bf C C  403.2 + 8.66 + 6.30 = 418.16 Hz 418.16ν + −= + + =  
 
 ( )3 Af  411.60 Hz 411.60ν= =  
 
 ( ) ( )4 A B AB1 3f J C  407.4 - 6.3 + 6.3 = 407.40 Hz 407.402 4ν ν −= + − + =  
 
 ( )5 Bf C C  = 403.2 + 8.66 - 6.3 = 405.56 Hz 405.56  ν + −= + −  
 
 ( ) ( )6 A B AB1 3f J C  = 407.4 + 6.3 - 8.66 = 405.04 Hz 405.042 4ν ν += + + −  
 
 ( )7 Bf C C  = 403.2 - 8.66 + 6.30 = 400.84 Hz 400.84ν + −= − +  
 
 ( ) ( )8 A B AB1 3f J C  = 407.4 - 6.3 - 6.3 = 394.80 Hz 394.802 4ν ν −= + − −  
 







En un sistema A2B el espectro presenta el siguiente aspecto: 
 
 
































Las expresiones que permiten calcular un sistema A2B (frecuencias de resonancia, constante de acoplamiento,  




























Las expresiones que corresponden a las energías de transición en el sistema A2B están invertidas con respecto 






 AB2 A2B 
 
 ( )1 A B AB1 3f J2 4ν ν C+= + + +  1 Af Cν C+ −= + +  
E E 
 
  2 Bf Cν + −= + + C ( )2 A B AB1 3f J2 4ν ν −= + + + C  
 
 3 Af ν=  3 Af Cν C+ −= + −  
 
 ( )4 A B AB1 3f J2 4ν ν C−= + − +  ( )4 A B AB
1 3f J
2 4




  5 Bf Cν + −= + − 5 Af Cν + −= − +  
 
 ( )6 A B AB1 3f J2 4ν ν C+= + + −  ( )6 A B AB
1 3f J
2 4




  7 Bf Cν + −= − + 7 Bf ν=  
 
 ( )8 A B AB1 3f J2 4ν ν C−= + − −  8 Af Cν C+ −= − −  
 
  9 Bf Cν + −= − − C ( )9 A B AB1 3f J2 4ν ν += + − − C  
 
 
En el sistema A2B, los desplazamientos químicos, la constante de acoplamiento y las intensidades de cada 
línea, se calculan de forma análoga a como se hizo en el AB2. Sin embargo, hay que tener en cuenta si el 
espectro consta de 8 o de 9 líneas. 
 
Cuando el espectro tiene 9 líneas, las expresiones que permiten calcular los desplazamientos químicos y la 
constante de acoplamiento son las siguientes (ver la tabla de energías de transición): 
 
( )A 1 3 51 f f f f4ν = + + + 8  B 7fν =  ( )AB 2 4 6 9
1J f f f
3
= − + − f  
 
Por otra parte, los valores de C+ y C- son: 
 
( )1 3 5 81C f f f f4+ = + − −  ( )1 3 5 8
1C f f f f
4−
= − + −  
 
Las intensidades de cada línea se calculan de la misma forma que en el sistema AB2, y también aparecerán en 
orden inverso: 
 
A2B (9 líneas) 
 
( )21I 2 sen sen senθ θ θ+ −= Δ +  ( )26I 2 sen cosθ θ− −= +  
 
 ( )22I 2 cos senθ θ− −= −  7I 1=  
 
 ( )23I 2 cos sen cosθ θ θ+ −= Δ −  ( )28I 2 sen cos cosθ θ θ+ −= Δ +  
 
 ( )24I 2 cos senθ θ+ += +  ( )29I 2 sen cosθ θ+ += −  
 




Si el espectro tiene solo 8 líneas, la transición f9 desaparece en el sistema ABB2, y la transición f1 del A2B. En 
esta situación, la numeración de las líneas en el sistema A2B cambia: 
 
 
 AB2 A2B 
 
 ( )1 A B AB1 3f J2 4ν ν C+= + + +  ( )1 A B AB
1 3f J
2 4




  2 Bf Cν + −= + + 2 Af Cν + −= + −  
 
 3 Af ν=  ( )3 A B AB1 3f J2 4ν ν += + − + C  
 
 ( )4 A B AB1 3f J2 4ν ν C−= + − +  4 Af Cν C+ −= − +  
 
  5 Bf Cν + −= + − C ( )5 A B AB1 3f J2 4ν ν −= + + − C  
 
 ( )6 A B AB1 3f J2 4ν ν C+= + + −  6 Bf ν=  
 
  7 Bf Cν + −= − + C C7 Af Cν + −= − −  
 
 ( )8 A B AB1 3f J2 4ν ν C−= + − −  ( )8 A B AB
1 3f J
2 4





Ahora, en el cálculo de los desplazamientos químicos y la constante de acoplamiento aparecen frecuencias 
distintas (ver la nueva tabla de energías de transición): 
 
 
( )A 21 f f2ν = + 4  B 6fν =  ( )AB 1 3 5 8
1J f f f
3
= − + − f  
 
( )2 3 7 81C f f f f4+ = + − −  ( )1 4 5 7
1C f f f f
4−




A2B (8 líneas) 
 
( )21I 2 cos senθ θ− −= −  ( )25I 2 sen cosθ θ− −= +  
 
 ( )22I 2 cos sen cosθ θ θ+ −= Δ −  6I 1=  
 
 ( )23I 2 cos senθ θ+ += +  ( )27I 2 sen cos cosθ θ θ+ −= Δ +  
 





EXPRESIONES NECESARIAS PARA EL CÁLCULO DE LOS SISTEMAS AB2 Y A2B 
 
 AB2 (8 líneas) AB2 (9 líneas) 
 
  A 3fν = ( )B 51 f f2ν = + 7  A 3fν =  ( )B 2 5 7 9
1 f f f f
4
ν = + + +  
 
 ( )AB 1 4 6 81J f f f3= − + − f  ( )AB 1 4 6 8
1J f f f
3
= − + − f  
 
 
 A2B (8 líneas) A2B (9 líneas) 
 
 ( )A 21 f f2ν = + 4  B 6fν =  ( )A 1 3 5
1 f f f f
4
ν = + + + 8   B 7fν =
 
 ( )AB 1 3 5 81J f f f3= − + − f  ( )AB 2 4 6 9
1J f f f
3











































i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 
fi 437.18 435.26 428.29 427.54 411.97 405.00 402.34 395.36 − 
Ii 4.03 4.83 7.91 8.71 5.52 3.18 2.38 1.65 − 
 
 
El espectro consta de 8 líneas. 
 
( )A 2 41 f f2ν = + = 431.40 Hz (δA = 7.19 ppm)(7.19) ( )B 6 Bf 405.00 Hz : 6.75 ppmν δ= = (6.75) 
 
 





Cálculo de las intensidades relativas 
 
( )2 3 7 81C f f f4+ = + − − f =16.462 ( )1 4 5 7
1C f f f f
4−







= = 0.365 2θ+ = 21.414 
 
 







= = 0.477 2θ− = 28.486 
 
 
 ( )A B AB1cos 2 2 J4Cθ ν ν− − ⎡ ⎤= − −⎣ ⎦ = 0.879 2θ− = 28.449 
 
 
Valores necesarios para el cálculo de las intensidades: 
 
 
θ+ = 10.708 θ− = 14.324 ( )θ θ θ+ −Δ = − = -3.616 
 
senθ+ = 0.186 senθ− = 0.247 sen θΔ = -0.063 cosθ+ = 0.982 cosθ− = 0.969 cos θΔ = 0.998 
 
 





i 1 2 3 4 5 6 7 8 9




Cálculo de las intensidades (entre paréntesis aparecen los valores del espectro): 
 
senθ+ = 0.186 senθ− = 0.247 sen θΔ = -0.063 cosθ+ = 0.982 cosθ− = 0.969 cos θΔ = 0.998 
 
 
 ( )21I 2 cos senθ θ− −= − = 1.262(1.267) ( )25I 2 sen cosθ θ− −= + = 1.738(1.736) 
 
 ( )22I 2 cos sen cosθ θ θ+ −= Δ − = 1.516(1.519) 6I 1=  
 
( )23I 2 cos senθ θ+ += + = 2.480(2.487) ( )27I 2 sen cos cosθ θ θ+ −= Δ + = 0.744(0.748) 
 
 ( )24I 2 cos cos senθ θ θ+ −= Δ + = 2.735(2.734) ( )28I 2 sen cosθ θ+ += − = 0.517(0.519) 
 105
 
Cálculo de las energías de transición (si JAB < 0, se utiliza su valor absoluto para realizar el cálculo): 
 
 
( A B12 ν ν+ ) = 418.20 AB
3 J
4
= 6.375 Aν = 431.40 Bν = 405.00 C+ = 16.462 C− = 12.602 
 
 
( )1 A B AB1 3f J2 4ν ν −= + + + C = 437.177 (437.18) 
 
 435.260 (435.26) 2 Af C Cν + −= + − =
 
 ( )3 A B AB1 3f J2 4ν ν += + − + C = 428.287 (428.29) 
 
 427.540 (427.54) 4 Af C Cν + −= − + =
 




 405.00 (405.00) 6 Bf ν= =
 
 402.336 (402.34) 7 Af C Cν + −= − −
 




TRANSICIÓN AB2−AX2 AL AUMENTAR LA RADIOFRECUENCIA 
 
Al aumentar la radiofrecuencia de trabajo, muchos espectros de segundo orden se transforman en sistemas 
que pueden calcularse empleando la aproximación de primer orden.  
 
Esta transformación tiene lugar a través de un desplazamiento de las líneas del espectro, que conduce 
finalmente a la coalescencia de algunas de ellas. En el sistema AB2 concretamente, las líneas f2 y f3 se 
superponen y dan lugar a la señal central del triplete que corresponde a la señal del protón A en el sistema 
AX2. Por su parte, las líneas f5 y f6 de un lado y las f7 y f8 de otro (protones B), coalescen en dos líneas que 
corresponden al doblete del protón X del sistema AX2. 
 
A continuación aparecen tres espectros obtenidos a 60, 220 y 360 MHz: 
 
 


















































2C− 2C−  
 
 
Al aumentar la radiofrecuencia, el sistema cambia de AB2 a AX2 y coalescen las líneas siguientes: f2 con f3, f5 
con f6 y f7 con f8. Si el espectro AB2 consta de 9 líneas, la intensidad de f9 se hace cero (desaparece del 
espectro) 
 
La superposición  de líneas conduce a las relaciones siguientes: 
 

























Transición Protón  Energías de transición Intensidad relativa 
3→1 A  ( )1 A B AB1 3f J C2 4ν ν += + + + ( )22 sen cosθ θ+ +−  
7→2 A  2 Bf Cν C+ −= + +  ( )22 sen cos cosθ θ θ+ −Δ +  
5→4 A  3 Af ν=  1  
8→6 A  ( )4 A B AB1 3f J C2 4ν ν −= + − + ( )22 sen cosθ θ− −+  
6→2 B  5 Bf Cν C+ −= + −  ( )22 cos cos senθ θ θ+ −Δ +  
2→1 B  ( )6 A B AB1 3f J C2 4ν ν += + + − ( )22 cos senθ θ+ ++  
7→3 B  7 Bf Cν C+ −= − +  ( )22 cos sen cosθ θ θ+ −Δ −  
8→7 B  ( )8 A B AB1 3f J C2 4ν ν −= + − − ( )22 cos senθ θ− −−  




La coalescencia implica los siguientes cambios: 
 
( ) ( ) ( )2 3 A B B A ABsi,  f f  , C C  , C C  , 2C 2C   ν ν ν ν+ − + − + −= = + + = − + = −J  
 
Introduciendo estos nuevos valores en las expresiones que definen cada energía de transición, se obtienen los 
siguientes resultados para el protón A: 
 
 
( ) ( ) ( )1 A B AB A A AB A AB A AB AB A A1 3 1 1 3 1 3 1 3f J C C C J C C C J J J2 4 2 2 4 2 4 4 4ν ν ν ν ν ν+ + − + + −⎡ ⎤= + + + = + − + + + = + − + = + + = +⎣ ⎦ Jν B  
 
 





( )2 B A Af C C C C C Cν ν ν+ − + − + −⎡ ⎤= + + = − + + + =⎣ ⎦  
 [ ]2 ' Af = ν  
3 Af ν=  
 
( ) ( ) ( )4 A B AB A A AB A AB A AB AB A AB1 3 1 1 3 1 3 1 3f J C C C J C C C J J J2 4 2 2 4 2 4 4 4ν ν ν ν ν ν− + − − + −⎡ ⎤= + − + = + − + − + = − − − = − − = −⎣ ⎦ Jν  
 
 
[ ]3 ' A AXf = − Jν  
 
 
En el caso del protón B(X) se llega a las siguientes expresiones: 
 
( )5 B B A1f C C 2ν ν+ −= + − = + BJ  
 
4 ' X AX
1f
2
⎡ ⎤= +⎢ ⎥⎣ ⎦Jν  
 
 






4 ' X AX
1f
2
⎡ ⎤= +⎢ ⎥⎣ ⎦Jν  
 
( )7 B B AB1f C C 2ν + −= − − = − Jν  
 
5 ' X AX
1f
2
⎡ ⎤= −⎢ ⎥⎣ ⎦Jν  
 
 






5 ' A AX
1f
2


















Protón  Energías de transición Intensidad relativa
A  1' A AXf Jν= +  1 
A  2 ' Af ν=  2 
A  3 ' A AXf Jν= −  1  
X 
 
4 ' X AX
1f J
2
ν= +  4 
X 
 
5 ' X AX
1f J
2
ν= −  4 
 
La observación de la tabla de energías de transición conduce a las siguientes relaciones: 
 
( ) ( ) ( ) (A 2 ' ; x 4 ' 5 ' AX 1' 2 ' 2 ' 3 ' 4 ' 5 '1f f f ; J f f f f f f2ν ν= = + = − = − = − )  
 
Finalmente se calculan las intensidades de las cinco líneas, teniendo en cuenta que en un sistema AX2 se 
cumple: JAB << C+ . En el cálculo esto equivale a JAB = 0: 
 








= = =  
 
 ( )21' 1I I 2 sen cosθ θ+ += = − = 1  
 
 ( ) ( )22 ' 2 3I I I 2 sen cos cos 1 1 1 2θ θ θ+ −= + = Δ + + = + =  
 
 ( )23 ' 4I I 2 sen cosθ θ− −= = + = 1 
 
 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 2 24 ' 5 6I I I 2 cos cos sen 2 cos sen 2 2 4θ θ θ θ θ+ − + += + = Δ + + + = + =2  
 
 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 2 25 ' 7 8I I I 2 cos sen cos 2 cos sen 2 2 4θ θ θ θ θ+ − − −= + = Δ − + − = + =2  
 
EJEMPLO DE SISTEMA AX2
 























i 1 2 3 4 5 
fi 696.00 690.00 684.00 453.00 447.00






( ) ( )A 2 Af 690.00Hz : 5.75ppm 5.75ν δ= =  
 
 ( ) ( ) (x 4 ' 5 ' X1 f f 450Hz : 3.75ppm 3.752ν δ= + = )  
 
 ( ) ( ) ( ) ( )AX 1' 2 ' 2 ' 3 ' 4 ' 5 'J f f f f f f 6.00Hz= − = − = − = 6  
 
Cálculo de las energías de transición: 
 
 ( )1' A AXf 690.00 6.00 696.00Hz 696.00= + = + =Jν  
 
 ( )2 ' Af 690.00Hz 690.00= =ν  
 
 ( )3 ' A AXf 690.00 6.00 684.00Hz 684.00= − = − =Jν  
 
 ( )4 ' X AX1f 450.00 3.00 453.00Hz 453.002= + = + =Jν  
 




La transformación del sistema A2B en A2X al aumentar la radiofrecuencia tiene lugar de forma análoga. A 
continuación aparece la tabla de energías de transición que corresponde a este sistema: 
 






ν= +  4 
A 
 
2 ' A AX
1f J
2
ν= −  4 
X  3 ' X AXf Jν= +  1  
X  4 ' Xf ν=  2 
X  5 ' X AXf Jν= −  1 
 
EJEMPLO DE SISTEMA A2X 
 




















i 1 2 3 4 5 
fi 826.51 823.51 552.98 549.98 546.98
Ii 0.99 1.01 0.26 0.50 0.24 
220 MHz
 111
 ( ) ( ) (A 1' 2 ' A1 f f 825.01Hz : 3.75ppm 3.752ν δ= + = )  
 
 ( ) ( )X 4 Xf 549.98Hz : 2.50ppm 2.5ν δ= =  
 
 ( ) ( ) ( ) ( )AX 1' 2 ' 3 ' 4 ' 4 ' 5 'J f f f f f f 3.00Hz= − = − = − = 3  
 
 
Cálculo de las energías de transición: 
 
( )1' A AX1f J 825.01 1.5 826.51Hz 826.512ν= + = + =  
 
( )2 ' A AX1f J 825.01 1.5 823.51Hz 823.512ν= − = − =  
 
( )3 ' X AXf J 549.98 3.00 552.98Hz 552.98ν= + = + =  
 
 ( )4 ' Xf 549.98Hz 549.ν= = 98  
 
( )5 ' X AXf J 549.98 3.00 546.98Hz 546.98ν= − = − =  
 
 
RELACIÓN ENTRE LOS SISTEMAS AB2 Y AX2
 
A continuación, aparece un esquema en el que se muestra la relación entre las líneas de un sistema AB2 y su 
homólogo AX2. Cuando el primero se transforma en el segundo al aumentar la radiofrecuencia, las líneas f2 y f3 
se unen, dando lugar al triplete del protón A. Por su parte, las líneas f5,f6 y f7, f8, colapsan originando el doblete 
























En el sistema ABB2, la frecuencia de resonancia del protón A podría ser el punto medio entre las líneas f1, f2, f3 y 
f4, mientras que la del protón B estaría situada en el punto medio definido por f5, f6, f7 y f8. De forma análoga, la 
constante de acoplamiento JAB tendría el valor que se muestra en la figura. 
 
¿Qué error se comete si un sistema AB2 se calcula como AX2? Tomando como referencia el sistema AB2 que 





( )A 3 Af 411.60 Hz : 6.86 ppmν δ= =  ( ) ( )B 2 5 7 9 B1 f f f f 403.2 Hz : 6.72 ppm4ν δ= + + + =  
 
( )AB 1 4 6 81J f f f f 8.403= − + − =  Hz  
 
 
Aproximación de primer orden (AX2): 
 
( ) ( )A 1 2 3 4 A1 f f f f 441.88 Hz : 6.91 ppm4ν δ= + + + =  ( ) ( )B 5 6 7 8 B
1 f f f f 401.56 Hz : 6.69 ppm
4
ν δ= + + + =  
 
 




Como puede apreciarse, las desviaciones observadas indican que no es correcto aplicar la aproximación de 






























TIPOS DE PROTONES QUE DAN LUGAR A SISTEMAS AB2 / A2B (AX2 / A2X) 
 
 





















R R' R R'  
 
 












































Esto es cierto cuando existe rotación libre alrededor del enlace C−C, es decir, siempre que la molécula sea (en 
las condiciones de registro del espectro) una mezcla de varias conformaciones en equilibrio rápido. Otra 
posibilidad es que predomine en el equilibrio conformacional la conformación I (si predominan II o III –o ambas- 




















ACOPLAMIENTOS DE PRIMER Y SEGUNDO ORDEN ENTRE PROTONES DEL MISMO SISTEMA DE ESPINES 
 
Hay espectros que pueden calcularse empleando simultáneamente las aproximaciones de primer orden y de 
segundo orden. Estos espectros son del tipo ABXn (n = 2, 3, 4, 6) y AB2Xn / A2BXn (n = 1, 2, 3, 4, 6) 
 
En todos ellos, los protones A y B están fuertemente acoplados entre sí (sistema de segundo orden), pero su 
































La aproximación de segundo orden permite calcular las frecuencias de resonancia νA, νB y la constante de 
acoplamiento J
B
AB. Las constantes de acoplamiento JAX y JBX se calculan empleando la aproximación de primer 





DOBLE Y TRIPLE RESONANCIA 
 
Doble resonancia 
La técnica de doble resonancia consiste en irradiar con una radiofrecuencia auxiliar la señal correspondiente a 
un determinado protón. El experimento da lugar a la desaparición de la señal de dicho protón en el espectro y, 
lo que es más importante, a la desaparición de todos los acoplamientos del protón irradiado con el resto de los 
protones del sistema de espines. El resultado final es una simplificación drástica de las señales de todos los 
protones no irradiados, lo que permite calcular fácilmente sus desplazamientos químicos y las constantes de 
































HA HM HX 
 
i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 
fi 500.15 499.29 498.15 497.29 485.93 483.93 478.98 476.99 419.92 419.06 412.98 412.12





f1 f2 f3 f4
νA νM
JMX


















1 f 498.72 Hz
4
ν = =∑  (δA = 8.312) ( )8M i M
5
1 f 481.457 H
4






1 f 416.020 Hz
4
ν = =∑  (δX = 6.934) 
 
( ) ( ) ( ) ( )AX 1 2 3 4 9 10 11 12J f f f f f f f f= − = − = − = − = 0.86 Hz ( ) ( ) ( )AM 1 2 3 4 5 6 7 81J f f f f f f f f 2.002= + − − = − = − = Hz  
 
( ) ( )MX 5 6 7 8 9 10 11 121 1J f f f f f f f f2 2= + − − = + − − = 6.94 Hz 
 
 
CÁLCULO CON DOBLE RESONANCIA 
 
Doble resonancia: irradiación del protón A (498.72 Hz) 
 









8 HM HX 
 
i 1 2 3 4 
fi 484.99 478.04 419.51 412.55
 
La irradiación del protón A hace desaparecer su señal y los acoplamientos con los protones M y X. En el 
espectro sólo aparecen las señales de M y X y la constante de acoplamiento entre ellos (JMX): 
 
( )M 1 21 f f2ν = = + = 481.515 Hz (δM = 8.025) ( )X 3 4
1 f f
2
ν = = + = 416.035 Hz (δX = 6.934) 
 
( ) ( )MX 1 2 3 4J f f f f= − = − = 6.95 Hz 
 
Doble resonancia: irradiación del protón M (481.46 Hz) 
 
 



















i 1 2 3 4 







La irradiación del protón M hace desaparecer su señal y los acoplamientos con los protones A y X. En el 
espectro sólo aparecen las señales de A y X y la constante de acoplamiento entre ellos JAX: 
 
( )A 1 21 f f2ν = = + = 498.66 Hz (δA = 8.311) ( )X 3 4
1 f f
2
ν = = + = 416.21 Hz (δX = 6.937) 
 
 
( ) ( )AX 1 2 3 4J f f f f= − = − = 0.84 Hz 
 
 
Doble resonancia: irradiación del protón X (416.020 Hz) 
 












i 1 2 3 4 
fi 499.72 497.72 482.27 480.27
 
 
La irradiación del protón X hace desaparecer su señal y los acoplamientos con los protones A y M. En el 
espectro sólo aparecen las señales de A y M y la constante de acoplamiento entre ellos (JAM): 
 
 
( )A 1 21 f f2ν = = + = 498.66 Hz (δA = 8.311) ( )M 3 4
1 f f
2
ν = = + = 481.270 Hz (δM = 8.020) 
 
 














 498.72 Hz (δAν = A = 8.311) JAM = 2.00 Hz 
 481.14 Hz (δMν = M = 8.020) JAX = 0.84 Hz 












La técnica de triple resonancia consiste en irradiar con dos radiofrecuencias auxiliares las señales 
correspondientes a dos protones determinados. El experimento da lugar a la desaparición de la señal de dichos 

















































i 1 2 3 4 5 6 
fi 2606.63 2606.47 2606.30 2605.06 2604.90 2604.73
i 7 8 9 10 11 12 














































i 15 16 17 18 19 20 
fi 2308.09 2307.93 2307.76 2306.52 2306.36 2306.19
i 21 22 23 24 25 26 
fi 2302.74 2302.58 2302.41 2301.42 2301.26 2301.17
i 27 28 29 30 31 32 
fi 2301.09 2301.00 2300.84 2299.85 2299.68 2299.51
i 33 34 35 36 37 38 













i 39 40 41 42 43 44 
fi 1395.06 1389.58 1389.35 1388.39 1383.87 1382.92
i 45 46 47 48 49 50 


















i 51 52 53 54 55 56 
fi 1260.30 1260.18 1260.13 1260.01 1259.96 1259.85
i 57 58 59 60 61 62 




El espectro puede calcularse sin necesidad de recurrir a la triple resonancia. Sin embargo, el empleo de esta 
técnica simplifica el cálculo de forma notable. 
 
1. La irradiación simultánea de las señales correspondientes a los protones X e Y permite calcular fácilmente 
los desplazamientos químicos de los protones A, B, M y las constantes de acoplamiento JAB, JAM y JBM. 
 
2. La irradiación simultánea de las señales correspondientes a los protones B e Y permite calcular fácilmente 
los desplazamientos químicos de los protones A, M, X y las constantes de acoplamiento JAM, JAX y JMX. 
 
3. La irradiación simultánea de las señales correspondientes a los protones B y X permite calcular fácilmente 





























HB HM HA 
i 1 2 3 4 5 6 7 8 






El protón A no está acoplado con el B. El acoplamiento de A con M da lugar a un doblete. 
 
( )A 1 21 f f2ν = + = 2602.335 Hz (δA = 7.229) ( )AM 1 2J f f= − = 1.57 Hz 
 
Protón B: 
El acoplamiento de B con M da lugar a un doblete. 
 
( )B 3 41 f f2ν = + = 2447.945 Hz (δB = 6.80) B ( )BM 3 4J f f= − = 5.35 Hz 
 
Protón M: 
El acoplamiento de M con B da lugar a un doblete. El acoplamiento posterior con A desdobla cada línea de este 
doblete en un nuevo doblete. 
 
(M 5 6 7 81 f f f f4ν = + + + =) 2301.115 HZ (δM = 6.392) ( )AM 5 6 7 8
1J f f f f
2




Triple resonancia: irradiación simultánea de los protones B (2448.00 Hz) e Y (1257.48 Hz) 
 
 











i 1 2 3 4 5 6 7 8 























i 9 10 11 





El acoplamiento de A con X da lugar a un doblete. El acoplamiento posterior con M desdobla cada línea de este 
doblete en un nuevo doblete. 
 
(A 1 2 3 41 f f f f4ν = + + + =) 2602.342 Hz (δA = 7.229) 
 
( )AM 5 6 7 81J f f f f2= − + − = 1.58 Hz ( )AX 1 2 3 4
1J f f f f
2
= + − − = 6.68 Hz 
 
Protón M: 
El acoplamiento de M con X da lugar a un doblete. El acoplamiento posterior con A desdobla cada línea de este 
doblete en un nuevo doblete. 
 
(M 5 6 7 81 f f f f4ν = + + + =) 2301.18 Hz (δM = 6.392) 
 
( )AM 5 6 7 81J f f f f2= − + − = 1.58 Hz ( )MX 5 6 7 8
1J f f f f
2
= + − − = 6.68 Hz 
 
Protón X: 
El protón X está acoplado con A y M. Como la señal es un triplete, resulta evidente que JAX = JMX. 
 
X 10fν = = 1382.67 Hz (δX = 3.841) ( ) ( )AX MX 9 10 10 11J J f f f f= = − = − =  6.68 Hz 
 
 












i 1 2 3 4 5 6 













i 7 8 9 10 11 12 






















i 13 14 15 





El acoplamiento de A con M da lugar a un doblete. El acoplamiento posterior con los dos protones Y desdobla 
cada línea de este doblete en un triplete. 
 
 
(A 1 2 3 4 5 61 f f f f f f6ν = + + + + + =) 2602.335 Hz (δA = 7.229) 
 




El acoplamiento de M con A da lugar a un doblete. El acoplamiento posterior con los dos protones Y desdobla 
cada línea de este doblete en un triplete. 
 
(M 7 8 9 10 11 121 f f f f f f6ν = + + + + + =) 2301.165 Hz (δM = 6.392) 
 




El protón Y está acoplado con A y M. Como la señal es un triplete, resulta evidente que JAY = JMY. 
 











 2602.44 Hz ( )  Aν = A 7.229δ = ABJ 0.00 H=  MXJ 6.67 Hz=
 1448.00 Hz ( )   Bν = B 6.800δ = AMJ 1.57 H= MYJ 0.16 H=
 2301.12 Hz ( )   Mν = M 6.392δ = AXJ 6.67 Hz= XYJ 5.60 H=
 1382.76 Hz ( )  Xν = X 3.841δ = AYJ 0.16 H=











MÉTODO GENERAL PARA CALCULAR UN ESPECTRO EMPLEANDO DOBLE Y TRIPLE RESONANCIA 
 
 
CÁLCULO CON DOBLE RESONANCIA 
 











































i 1* 2 3* 4 5* 6 
fi 2240.78 2240.60 2240.42 2240.25 2240.06 2239.89
i 7 8* 9 10* 11 12* 












i 13 14 15 16* 17 18* 
fi 2054.47 2053.94 2053.40 2046.72 2046.39 2046.18
i 19 20* 21 22 23 24 






















i 25* 26* 27 28* 29 30 

















Doble resonancia: irradiación de la señal centrada en 1420.68 Hz 
i(AB2) 1 2 3 4 5 6 7 8 






La señal (3) consta de dos tripletes entrecruzados. Los únicos protones que pueden dar lugar a ella son los 
etiquetados H1 y permite calcular la frecuencia de resonancia ν1 y las constantes de acoplamiento J1,2 y J1,3. En 
el experimento de doble resonancia se irradia esta señal (3) (1420.68 Hz) Es decir, la frecuencia de resonancia 
de H1 es 1420.68 Hz y su desplazamiento químico δ1 = 4.736 ppm.  
 
La irradiación de la señal (3) da lugar a un espectro tipo A2B en el que están implicados los protones H2 y H3. 
Como el sistema es A2B y no AB2, los dos protones A son los etiquetados H2 y el protón B el etiquetado H3. 
 
Este análisis permite asignar cada señal a un protón determinado: la señal (1) corresponde a los dos protones 





























Cálculo del espectro 
 
Protones A y B 
Los protones A y B forman un sistema A2B de ocho líneas, en el que pueden calcularse las frecuencias de 
resonancia νA, νB y la constante de acoplamiento JB AB (ver este tipo de sistema en el apartado correspondiente): 
 
 
( ) ( )A 2 2 4 21 f A B f A B2ν ⎡= +⎣ ⎤ =⎦ 2236.29 Hz (δA : 7.454) ( )B 6 2f A Bν = = 2046.18 Hz (δB : 6.821) B
 
( ) ( ) ( ) ( )AB 1 2 3 2 5 2 8 21J f A B f A B f A B f A B3 ⎡ ⎤= − + −⎣ ⎦ = 7.93 Hz 
 
 
Acoplamiento entre los protones del sistema A2B y X 
El acoplamiento entre estos tres tipos de protones desdobla cada línea del sistema A2B en un triplete (los dos 






f1 f6 f7 f12 f13 f15 f22 f24f16 f21  
 
 
En el espectro realizado sin doble resonancia, estos tripletes permiten calcular JAX y JBX (¡atención! algunos 
tripletes están entrecruzados): 
 
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )AX 1 3 3 5 2 4 4 6 7 9 9 11 8 10 10 12J f f f f f f f f f f f f f f f f= − = − = − = − = − = − = − = − = 0.36 Hz 
 
 
( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )BX 13 14 14 15 16 18 18 20 17 19 19 21 22 23 23 24J f f f f f f f f f f f f f f f f= − = − = − = − = − = − = − = − = 0.54 Hz 
 
 
La frecuencia de resonancia del protón X se averiguó al hacer el experimento de doble resonancia (1420.68 
Hz; δX = 4.736 ppm) pero también puede calcularse empleando la señal de dicho protón: 
 
( )X 25 26 27 28 29 301 f f f f f f6ν = + + + + + = 1420.68 Hz (δX : 4.735) 
 
Sucede lo mismo con las constantes de acoplamiento JAX y JBX: 
 
 











































































i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 1791.38 1791.02 1790.84 1790.65 1790.49 1790.29 1790.11 1789.76 
 
 128














i 1 2 3 4 5 6 





Doble resonancia: irradiación a 2621.08 Hz  








i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 
fi 2684.22 2683.86 2683.60 2683.51 2683.24 2683.15 2682.98 2682.89 2682.79 2682.62 
i 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 





Triple resonancia: irradiación simultánea a 1790.57 y 834.84 Hz  














i 1 2 3 4 5 6 7 8 







Los protones etiquetados H1, H2 y H4 son magnéticamente equivalentes. La complejidad de las señales, sin 
emplear doble o triple resonancia (y la propia estructura de la molécula), indica que todos los protones pueden 
estar acoplados entre sí. 
 
La irradiación de las señales (3) y (4) (triple resonancia) da lugar a un espectro tipo AB2 que sólo puede 
deberse a los protones H3 y H4 Esto es, el protón H3 da lugar a la señal (1) del espectro normal y el protón H4 a 
la señal (2) Al protón H3 lo designamos A y a los dos protones H4, B. 
 
El experimento de triple resonancia permite asignar las frecuencias de resonancia de los protones que han sido 
irradiados: ν1 0 2 = 1790.57 (δ1 o 2 = 4.974 ppm) y ν1 o 2 = 834.84 Hz (δ1 o 2 = 2.318 ppm) No obstante, todavía no 
es posible distinguir entre los protones H1 y H2. 
 
En el experimento de doble resonancia se irradian los protones H4 (B) que originan la señal (2) del espectro 
(2621.08 Hz) Esto significa que la frecuencia de resonancia correspondiente a dicho protón es νB = 2621.08 Hz 
y su desplazamiento químico δ
B




Cálculo del espectro 
 
Protones H1 y H2 [señales (3) o (4) en el espectro normal] 
 
La señal (3) está constituida por ocho líneas de la misma intensidad y la señal (4) por dos tripletes 
entrecruzados. 
 
Si los protones H1 y H2 estuvieran acoplados entre sí, y con el resto de protones del sistema, sus señales 
tendrían una complejidad mayor. En concreto, el acoplamiento entre los dos metilenos y el metilo daría lugar a 
un cuartete que, por acoplamiento con H3 y H4 provocaría el desdoblamiento de la señal en 24 líneas. Como 
esto no sucede, la única conclusión razonable es que H1 y H2 no están acoplados entre sí. 
 
La señal (3) solo pueden originarla los cuatro protones H2: acoplamiento en orto con H4 (doblete) en para con 
H4 (doble doblete) y en meta con H3 (cuatro dobletes: 8 líneas) 
 























Protones X [señal (3) del espectro normal] 
 
Los cuatro protones X, por acoplamiento con el protón B en orto dan lugar a un doblete. El acoplamiento 
posterior con el protón B en para origina un doble doblete. Finalmente, el acoplamiento con A en meta provoca 

















ν = i =∑ 1790.567 Hz (δX : 4.974) 
 
( ) ( ) ( ) ( )AX 1 2 3 5 4 6 7 8J (m) f f f f f f f f= − = − = − = − = 0.35 Hz 
 
( ) ( )BX 1 2 3 51J p f f f f2= + − − = 0.53 Hz ( ) ( )BX 2 3 6 7
1J o f f f f
2
= + − − = 0.73 Hz 
 
 
Protones Y [señal (4) del espectro normal] 
 
Los tres protones Y, por acoplamiento con el protón A en para dan lugar a un doblete. El acoplamiento 
posterior con los dos protones B en meta origina un doble triplete. La señal del protón Y indica que no existe 
acoplamiento con X en orto. 
 
HY










ν = i =∑ 834.840 Hz (δY : 2.319) 
 
( ) ( ) ( ) ( )BY 1 2 2 4 3 5 5 6J (m) f f f f f f f f= − = − = − = − = 0.36 Hz ( ) ( )AY 2 5J p f f= − = 0.62 Hz 
 
 
Protones A y B [señales (1) y (2) en el espectro con triple resonancia] 
 
Los protones A y B forman un sistema AB2 (espectro con triple resonancia) de ocho líneas, en el que pueden 
calcularse las frecuencias de resonancia νA, νB y la constante de acoplamiento JB
=
AB (ver este tipo de sistema en 
el apartado correspondiente): 
 
( )A 3 2f ABν = 2682.58 Hz (δA : 7.452) ( ) ( )B 5 2 7 21 f AB f AB2ν ⎡ ⎤= + =⎣ ⎦ 2621.085 Hz (δB : 7.281) B
 






El desacoplamiento entre A y B (irradiación de B; doble resonancia a 2621.08 Hz) permite calcular las 
constantes JAX(m) y JAY(p). El acoplamiento de A con Y en para da lugar a un cuartete; el posterior 





















La constante de acoplamiento JAY(m) es la diferencia entre dos líneas contiguas de cualquiera de los cuatro 
quintetes. Por ejemplo: 
 
 
( ) ( ) ( ) ( )AY 1 2 5 8 10 13 17 19J (m) f f f f f f f f= − = − = − = − = 0.36 Hz 
 
 
La constante de acoplamiento JAX(p) se calcula sin problemas a la vista del diagrama de desdoblamiento: 
 
 














 2682.580 Hz (δAν = A : 7.452) ABJ =      7.68 Hz ( )BXJ o = 0.73 Hz 
 2621.085 Hz (δBν = B : 7.281) AXJ (m) = 0.35 Hz ( )BXJ p = 0.53 Hz 
 1790.567 Hz (δXν = X : 4.974) AYJ (m) = 0.36 Hz BYJ (m) = 0.36 Hz 






SISTEMAS FORMADOS POR TRES TIPOS DISTINTOS DE PROTONES
 
El cálculo de este tipo de sistemas implica determinar el valor de tres frecuencias de resonancia (νA, νB, νB X) y 
tres constantes de acoplamiento (JAB, JAX, JBX) A continuación aparecen una serie de moléculas que 






































































































































i 1 2 3 4 5 6 
fi 479.46 479.11 478.75 470.82 470.46 470.11
i 7 8 9 10 11 12 






















i 13 14 15 16 
fi 332.04 331.68 331.50 331.14
 
 
El acoplamiento entre los dos protones A y B da lugar a un sistema AB. El acoplamiento posterior con los dos 
protones del metileno (X) desdobla cada línea del sistema AB en un triplete. El acoplamiento de los protones X 
















f1 f2 f3 f7 f8 f9 f10 f11 f12  
 
 
Las frecuencias que corresponden a las líneas del sistema AB original las designamos por f’1, f’2, f’3 y f’4. Sus 
valores se calculan a partir de las líneas de los tripletes que aparecen en el espectro: 
 
'
1 2f f= = 479.11 Hz 470.46 Hz '2 5f f= = '3 8f f= = 465.97 Hz 457.33 Hz '4 11f f= =
 
( ) ( )4 ' ' ' 'A i(AB) 1 4 2 3
1
1 1f f f f f
4 2
ν = + − −∑ ' = 468.217 + 4.944 = 473.161 Hz (δA = 7.886)(7.886) 
 
( ) ( )4 ' ' ' 'B i(AB) 1 4 2 3
1
1 1f f f f f
4 2
ν = − − −∑ 1 = 468.217 – 4.944 = 463.273 Hz (δB = 7.721)(7.721) B
 
Si el sistema AB se calcula como AX (aproximación de primer orden) se obtienen los siguientes resultados para 
las frecuencias de resonancia de HA y HB: B
 
( )' 'A 1 21 f f2ν = + = 474.785 Hz (δA = 7.913)(7.886) ( )' 'B 3 41 f f2ν = + = 461.65 Hz (δB = 7.694)(7.721) B
 
La constante de acoplamiento entre los protones HA y HB es JB AB en el sistema AB original: 























ν = ∑ i = 331.590 Hz (δX = 5.526)(5.527) 
 
 













 473.161 Hz (δAν = A = 7.886) ABJ = 8.64 Hz 
 463.273 Hz (δBν = B = 7.721) B AXJ = 0.36 Hz 


















































i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 467.32 466.76 466.20 465.64 458.68 458.12 457.56 457.00 
i 9 10 11 12 13 14 15 16 




















i 17 18 19 20 
fi 153.41 152.85 152.79 152.23
 
El acoplamiento entre los dos protones A y B da lugar a un sistema AB. El acoplamiento posterior con los tres 
protones del metilo (X) desdobla cada línea del sistema AB en un cuartete. El acoplamiento de los protones X 


















f4 f5 f6 f7 f8 f9 f10 f11 f12 f13 f14 f15 f16  
 
 
Las frecuencias que corresponden a las líneas del sistema AB original las designamos por f’1, f’2, f’3 y f’4. Sus 




















= ∑ if = 436.18 Hz 
 
 136
( ) ( )4 ' ' ' 'A i(AB) 1 4 2 3
1
1 1f f f f f
4 2
ν = + − −∑ ' = 451.33 + 9.931 = 461.261 Hz (δA = 7.688)(7.688) 
 
 
 ( ) ( )4 ' ' ' 'B i(AB) 1 4 2 3
1
1 1f f f f f
4 2
ν = − − −∑ 1 = 451.33 – 9.931 = 441.399 Hz (δB = 7.357)(7.357) B
 
 
Si el sistema AB se calcula como AX (aproximación de primer orden) se obtienen los siguientes resultados para 





( )' 'A 1 21 f f2ν = + = 462.16 Hz (δA = 7.703)(7.688) ( )' 'B 3 41 f f2ν = + = 440.50 Hz (δB = 7.342)(7.357) B
 
 
La constante de acoplamiento entre los protones HA y HB es JB AB en el sistema AB original. 
 
 ( ) ( )' ' ' 'AB 1 2 3 4J f f f f= − = − = 8.64 Hz (8.64) 
 
 















ν = ∑ i = 152.82 Hz (δX = 2.547)(2.547) 
 













 461.261 Hz (δAν = A = 7.688) ABJ = 8.64 Hz 
 441.399 Hz (δBν = B = 7.357) B AXJ = 0.56 Hz 
















360 MHz  
 



























i 1 2 3 4 5 6 
















i 7 8 9 10 11 12 13 14 












i 15 16 17 18 19 20 21 22 




Doble resonancia: irradiación de la señal centrada en 3257.44 Hz 
 












i(A2B) 1 2 3 4 5 6 7 8 











Los protones A y B se acoplan entre sí dando lugar a un sistema A2B de 8 líneas. Las señales de este sistema, 
por acoplamiento de primer orden con el protón X, originan ocho dobletes: cuatro de ellos corresponden al 
protón A y los otros cuatro al protón B. Por su parte el protón X, al acoplarse con los protones A y B, da lugar a 
un doble triplete. 
 
Cada una de las líneas del sistema A2B coincide con el centro del doblete correspondiente. Esto permite 
emplear las fórmulas del sistema A2B (ver este sistema) sustituyendo cada frecuencia por el centro del doblete. 
 




Protones A (los dobletes están entrecruzados) 
 
( ) ( )1 2 7 91f A B f f2= + = 2971.100 Hz ( ) (3 2 11 13
1f A B f f
2
)= + = 2963.005 Hz 
 
( ) (2 2 8 101f A B f f2= + ) = 2970.900 Hz ( ) (4 2 12 14
1f A B f f
2




( ) (5 2 15 161f A B f f2= + ) = 2802.245 Hz ( ) (6 2 17 18
1f A B f f
2
)= + = 2794.360 Hz ( ) (8 2 21 221f A B f f2= + ) = 2786.090 Hz 
 
Los resultados obtenidos coinciden con las frecuencias que aparecen en el experimento de doble resonancia. 
 
i(A2B) 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 2971.10 2970.90 2963.01 2962.83 2802.25 2794.36 2793.98 2786.09 
 
Se calculan νA, νB y JB AB: 
 
( ) ( )A 2 2 4 21 f A B f A B2ν ⎡ ⎤= +⎣ =⎦ 2966.965 Hz (δA : 8.241) (8.241) ( )B 6 2f A Bν = = 2794.36 Hz (δB : 7.762) (7.762) B
 
( ) ( ) ( ) ( )AB 1 2 3 2 5 2 8 21J f A B f A B f A B f A B3 ⎡ ⎤= − + −⎣ ⎦ = 8.08 Hz (8.08) 
 
La frecuencia de resonancia del protón X es el centro de los dos tripletes que corresponden a dicho protón: 
 
(X 1 2 3 4 5 61 f f f f f f6ν )= + + + + + = 3257.43 Hz (δX : 9.048) (9.048) 
 
Las constantes de acoplamiento JAX y JBX se calculan empleando las frecuencias de los protones A, B o X: 
 
Protones A (los dobletes están entrecruzados) 
 
( ) ( ) ( ) ( )AX 7 9 8 10 11 13 12 14J f f f f f f f f= − = − = − = − = 2.12 Hz (2.13) 
 
Protón B
( ) ( ) ( ) ( )BX 15 16 17 18 19 20 21 22J f f f f f f f f= − = − = − = − = 0.28 Hz (0.28) 
 
Protón X (los dos tripletes están entrecruzados) 
 












 2966.965 Hz (δAν = A : 8.241) ABJ = 8.08 Hz 
 2794.360 Hz (δBν = B : 7.762) B AXJ = 2.12 Hz 


























































i 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 
fi 618.25 617.71 617.17 610.51 609.97 609.44 609.10 608.56 608.03 601.36 600.83 600.29 
i 13* 14 15* 16 17* 18 19 20 21* 22 23* 24* 
























i 25 26 27 28 29 30 

















Doble resonancia: irradiación de la señal centrada en 333.81 Hz 
i(AB2) 1 2 3 4 5 6 7 8 




Los protones A y B se acoplan entre sí dando lugar a un sistema AB2 de 8 líneas. Las señales de este sistema, 
por acoplamiento de primer orden con los dos protones X, originan ocho tripletes: cuatro de ellos corresponden 
al protón A y los otros cuatro al protón B. Por su parte el protón X, al acoplarse con los protones A y B, da lugar 
a un doble triplete. 
 
Cada una de las líneas del sistema AB2 coincide con el centro del triplete correspondiente. Esto permite 
emplear las fórmulas del sistema AB2, sustituyendo cada frecuencia por el centro del triplete. Se comienza 
calculando el centro de cada triplete; el cálculo se puede simplificar teniendo en cuenta que el centro coincide 



















( )1 2 2f AB f= = 617.71 Hz ( )3 2 8f AB f= = 608.56 Hz ( )4 2 11f AB f= = 600.83 Hz 
 
 
Protones B (los tripletes están entrecruzados) 
 
( )5 2 15f AB f= = 561.84 Hz ( )6 2 16f AB f= = 561.30 Hz ( )7 2 21f AB f= = 553.57 Hz 552.69 Hz ( )8 2 22f AB f= =
 









( )A 3 2f ABν = 608.56 Hz (δA : 6.762) (6.762) ( ) ( )B 5 2 7 21 f AB f AB2ν ⎡ ⎤= + =⎣ ⎦ 557.70 Hz (δB : 6.197) (6.197) B
 
 
( ) ( ) ( ) ( )AB 1 2 6 2 4 2 8 21J f AB f AB f AB f AB3 ⎡ ⎤= + − −⎣ ⎦ = 8.50 Hz (8.5) 
 
 
La frecuencia de resonancia del protón X es el centro de los dos tripletes que corresponden a dicho protón: 
 
 
(X 25 26 27 28 29 301 f f f f f f6ν )= + + + + + = 331.81 Hz (δX : 3.709) (3.709) 
 
 






( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )AX 1 2 2 3 4 5 5 6 7 8 8 9 10 11 11 12J f f f f f f f f f f f f f f f f= − = − = − = − = − = − = − = − = 0.54 Hz (–0.54) 
 
 
Protones B (los dos tripletes de cada señal están entrecruzados) 
 
 
( ) ( ) ( ) ( )BX 13 15 15 17 14 16 16 18J f f f f f f f f= − = − = − = − = 0.77 Hz (0.77) 
 
 
Protones X (los tripletes están entrecruzados) 
 
 
















 608.56 Hz (δAν = A : 6.762) ABJ = 8.50 Hz 
 557.70 Hz (δBν = B : 6.197) B AXJ = 0.54 Hz 
























































i 1* 2 3* 4 5* 6 
fi 2240.78 2240.60 2240.42 2240.25 2240.06 2239.89
i 7 8* 9 10* 11 12* 













i 13 14 15 16* 17 18* 
fi 2054.47 2053.94 2053.40 2046.72 2046.39 2046.18
i 19 20* 21 22 23 24 





















i 25* 26* 27 28* 29 30 
















Doble resonancia: irradiación de la señal centrada en 1420.68 Hz 
i(AB2) 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 2240.42 2240.25 2232.49 2232.33 2053.94 2046.18 2045.85 2038.09 
 
 
Los protones A y B se acoplan entre sí dando lugar a un sistema A2B de 8 líneas. Las señales de este sistema, 
por acoplamiento de primer orden con los dos protones X, originan ocho tripletes: cuatro de ellos corresponden 
al protón A y los otros cuatro al protón B. Por su parte el protón X, al acoplarse con los protones A y B, da lugar 
a un doble triplete. 
 
Cada una de las líneas del sistema A2B coincide con el centro del triplete correspondiente. Esto permite 






f1 f6 f7 f12 f13 f15 f22 f24f16 f21  
 
 
Se comienza calculando el centro de cada triplete; el cálculo se puede simplificar teniendo en cuenta que el 
centro coincide con la segunda línea del triplete. 
 
 145
Protones A (los tripletes de cada pareja de líneas están entrecruzados) 
 
( )1 2 3f A B f= = 2240.42 Hz 2240.25 Hz ( )2 2 4f A B f= = ( )3 2 9f A B f= = 2232.49 Hz 2232.33 Hz ( )4 2 10f A B f= =
 
 
Protón B (los tripletes de las dos líneas centrales están entrecruzados) 
 
( )5 2 14f A B f= = 2053.94 Hz ( )6 2 18f A B f= = 2046.18 Hz ( )8 2 23f A B f= = 2038.09 Hz 
 
Los resultados obtenidos coinciden con las frecuencias que aparecen en el experimento de doble resonancia. 
 
Se calculan νA, νB y JB AB: 
 
( ) ( )A 2 2 4 21 f A B f A B2ν ⎡ ⎤= +⎣ =⎦ 2236.29 Hz (δA : 7.454) (7.454) ( )B 6 2f A Bν = = 2046.18 Hz (δB : 6.821) (6.821) B
 
( ) ( ) ( ) ( )AB 1 2 3 2 5 2 8 21J f A B f A B f A B f A B3 ⎡ ⎤= − + −⎣ ⎦ = 7.93 Hz (7.93) 
 
La frecuencia de resonancia del protón X es el centro de los dos tripletes que corresponden a dicho protón: 
 
(X 25 26 27 28 29 301 f f f f f f6ν = + + + + + ) = 1420.68 Hz (δX : 4.735) (4.736) 
 










( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )BX 13 14 14 15 16 18 18 20 17 19 19 21 22 23 23 24J f f f f f f f f f f f f f f f f= − = − = − = − = − = − = − = − = 0.54 Hz (-0.54) 
 
 
Protones X (los tripletes están entrecruzados) 
 














 2236.29 Hz (δAν = A : 7.454) ABJ = 7.93 Hz 
 2046.18 Hz (δBν = B : 6.821) B AXJ = 0.36 Hz 
















































i 1 2 3 4 5 6 7 8 
fi 706.93 706.62 706.31 706.00 702.93 702.62 702.31 702.00 
i 9 10 11 12 13 14 15 16 
fi 697.99* 697.68* 697.37* 697.34 697.06* 697.03 696.72 696.41 
i 17 18 19 20 21 22 23 24 
fi 693.88 693.26 692.64 692.02 688.93 688.32 687.70 687.08 
i 25 26 27 28 29 30 31 32 




















i 33 34 35 36 37 38 
fi 225.53 225.22 224.91 224.91 224.60 224.29
 
